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摘要摘要：：针对 I-niceMO算法在候选聚类中心合并时中心数目难以确定和中心点识别不准确的问题，

提出了基于夹角几何的 I-niceMO增强(I-niceMOEn)算法。利用观测点与数据点之间的距离和角度

分布情况找出数据中尽可能多的候选聚类中心，以避免多类别数据聚类中出现的类别丢失的情况；

利用谱聚类算法对候选聚类中心进行聚类，根据拉普拉斯矩阵特征值的大小自动地对候选聚类中

心进行合并；根据合并后的聚类中心的数量确定最终的数据聚类类别数。I-niceMOEn算法实现了

对数据类别数的自动确定，并且在聚类过程中不需要人为设置参数。实验结果表明：I-niceMOEn

算法在收敛的同时能够获得优于传统自动聚类算法和 I-niceMO算法的类中心确定表现。

关键词关键词：：自动聚类；I-nice聚类；谱聚类；无监督学习；观测点机制

中图分类号：TP391    文献标志码：A    文章编号：1004-731X(2023)04-0797-12

DOI: 10.16182/j.issn1004731x.joss.21-1333

引用格式引用格式: 何一帆, 何玉林, 蔡湧达, 等. 基于夹角几何的I-niceMO增强算法[J]. 系统仿真学报, 2023, 35(4): 797-808.

Reference format: He Yifan, He Yulin, Cai Yongda, et al. I-niceMO Enhanced Algorithm Based on Intersection Angel 

Geometry[J]. Journal of System Simulation, 2023, 35(4): 797-808.

I-niceMO Enhanced Algorithm Based on Intersection Angel Geometry

He Yifan1, He Yulin1,2*, Cai Yongda1, Huang Zhexue1,2

(1. College of Computer Science and Software Engineering, Shenzhen University, Shenzhen 518060, China; 

2. National Engineering Laboratory for Big Data System Computing Technology, Shenzhen University, Shenzhen 518000, China)

Abstract: To exactly determine the number of cluster centers and correctly identify the candidate cluster 

centers, an I-niceMO enhanced(I-niceMOEn) algorithm based on intersection angel geometry is proposed. As 

many distributions of intersection angles and distances as possible between observation points and data 

points are utilized to recognize the candidate cluster centers to avoid the neglection of cluster centers. The 

spectral clustering algorithm is used to automatically merge the candidate cluster centers according to the 

eigenvalues of Laplacian matrices. The number of final cluster centers is determined by the number of 

merged candidate cluster centers. The number of clusters can be automatically determined by I-niceMOEn 

algorithm and the manual parameter input for clustering is not needed. The experimental results show that I-

niceMOEn algorithm is convergent and outperforms the traditional automatic clustering methods and I-

niceMO algorithm.

Keywords: automatic clustering; I-nice clustering; spectral clustering; unsupervised learning; 

observation point mechanism

收稿日期：2021-12-23    修回日期：2022-02-09

基金项目：国家自然科学基金面上项目(61972261)；深圳市基础研究项目(JCY20210324093609026，JCY120200813091134001)

第一作者：何一帆(1997-)，男，硕士生，研究方向为数据挖掘和机器学习算法及其应用。E-mail：396981852@qq.com

通讯作者：何玉林(1982-)，男，副研究员，博士，研究方向为大数据近似计算技术、多样本统计分析理论与方法。E-mail：yulinhe@gml.ac.cn

1

He et al.: I-niceMO Enhanced Algorithm Based on Intersection Angel Geometry

Published by Journal of System Simulation, 2023



第 35 卷第 4 期

2023 年 4 月

Vol. 35 No. 4

Apr. 2023

系统仿真学报
Journal of System Simulation

http: // www.china-simulation.com

0 引言引言

聚类算法一直是重要的数据分析技术，即根据

数据之间一定的相似性将数据分割成2个或多个簇

的过程，其中簇内数据尽量相似，而不同簇间的数

据差异尽可能显著
[1-2]

。聚类算法是无监督学习中一

个重要的研究方向，多种聚类算法也逐步问世
[3-4]

。

但大多聚类算法需要预先输入簇的个数作为参数来

运行算法，然而在数据分析中类的数量是不确定的，

需要对数据里簇的数量做出估计
[5-6]

。不同的估计对

聚类算法运行结果有着显著影响，因此，对数据集

簇数的估计成为了一个难点。虽然目前很多估计类

别个数的算法已被提出，但他们并不能得到满意的

结果，或者难以在使用中实现。如Elbow方法
[7]
、

Silhouette方法
[8]
等算法的效果并不理想。Elbow方

法用不同的簇数作为假设对数据集进行K-means聚

类
[9-10]

并评估聚类效果，这一方法的结果需要人为观

测斜率并且所得结果也不准确。Silhouette方法对簇

结构为凹和簇结构为凸的簇的计算结果不同，导致

结果不准确，并且时间复杂度高。

Masud等提出了 I-niceSO算法
[11-12]

，并进一步

提出了 I-niceMO算法，其效果明显超越了当时的

众多聚类算法，但在观测和合并中心点仍有一定

缺陷。I-niceMO算法在数据空间中设置多个观测

点，计算该观测点到所有数据点的距离，并将这

个距离分布拟合为混合高斯分布。其中分量数被

认定为该次观测所发现的簇数，并记录每个簇中

数据密度最大的数据点作为候选中心点。最后将

这些候选中心点根据它们之间的距离选取一定的

比例作为合并阈值将它们合并。

I-niceMO算法中每个观测点在观测时会将距

离相近的多个簇错误地认为是同一个，并且在最

后对多个候选中心点进行合并时需要人为地调整

合并阈值，不能自动地判断簇的数量。本文提出

一种 I-niceMO的改进算法解决了这 2个问题。每

个观测点在观测数据点的距离之后增加了对数据

点和原点夹角的观测，使得每个观测点能够发现

更多的簇，并且使用了谱聚类
[13-16]

的方法来合并所

有候选中心点，这样就实现了在没有人为调整参

数的情况下自动判断数据集的簇数。

1　相关工作　相关工作

数据集的簇数和每个簇的初始中心点的估计是

数据分析中一个非常重要的问题
[17]
，作为许多聚类

算法的参数，簇数和初始中心点设定的好坏对聚类

算法的性能有很大影响。Elbow方法是一种经典的

自动确定聚类类别数的方法，已经应用于k-means

聚类中。该方法设置聚类类别数从小到大依次变

化，并计算每一个聚类类别数划分下的类内误差平

方和。通常情况下，当数据的划分类别合适的时

候，类内误差平方和会取得一个较小的值。通过比

较相邻2个聚类类别数的类内误差平方和的变化幅

度可以确定聚类类别数。Elbow方法的缺点是存在

一些数据的类内误差平方和变化不大的情况，而

且，在大量数据的聚类中它的时间复杂度很高。轮

廓系数法通过计算数据点与类内数据点的平均距离

以及数据点与类间数据点的平均距离来计算系数

值。轮廓系数值越大说明聚类效果越好。该方法通

过求解不同的聚类类别数设置下的轮廓系数，并选

取最大系数对应的值作为最优的结果。这种方法的

缺点是对一些复杂结构的数据效果不明显。

为了解决Elbow方法需要人为观测拐点的问

题，Hastie等
[18]
提出了Gap statist确定聚类类别数

的方法。该方法通过蒙特卡罗方法产生与原始数据

数量相等的均匀分布的随机样本，对测试数据进行

不同聚类类别数下的k-均值聚类。然后求随机样本

损失与实际样本损失之差，取最大差值所对应的K

值就是最佳簇数。然而，Gap statist在多类别数据

所得的结果并不理想。由于基于图的方法对任意形

状的数据都具有良好的聚类效果，卢鹏丽等
[19]
提出

了基于谱聚类的自动确定聚类数目的方法。该方法

通过计算拉普拉斯矩阵特征值并求出降序排列的相

邻特征值之间的差值来判断聚类类别数。当差值最

大时，前面的小特征值的数量即为聚类数目。然

•• 798

2

Journal of System Simulation, Vol. 35 [2023], Iss. 4, Art. 10

https://dc-china-simulation.researchcommons.org/journal/vol35/iss4/10
DOI: 10.16182/j.issn1004731x.joss.21-1333



第 35 卷第 4 期

2023 年 4 月

Vol. 35 No. 4

Apr. 2023何一帆, 等: 基于夹角几何的 I-niceMO增强算法

http: // www.china-simulation.com

而，这种方法受初始构图的影响很大。在多个类别

数据之间的距离靠近的时候相邻特征值之间的差值

很小，很难找到一个准确的类别数。

基于密度的聚类方法受到广泛关注
[20]
。

Campello等
[21]
提出了使用数据点附近其他数据点

个数作为密度估计的方法评估该数据点成为一个

簇的中心点的可能性大小，但这类方法需要预先

设定“近邻”的距离范围和区别中心点与边缘点

的近邻个数作为阈值，所以在实际应用中并不理

想。Rodriguez等
[22]
提出了一种基于密度的确定聚

类类别数目的方法。该方法通过计算每个数据点

的密度和数据点与其最近的高密度点的距离生成

一个决策图。一个合适的聚类中心通常具有高密

度的特征并且与其他高密度点的距离较远。依据

这个准则，可以通过决策图来确定聚类类别数。

然而，在混合属性数据中这种方法的效果比较差。

在此基础上，陈晋音等
[23]
提出了基于密度的聚类

中心自动确定的混合属性数据的聚类算法。该方

法通过粒子群算法计算与数据密度有关的参数以

获得更好的密度测量效果。然而，基于密度的方

法需要人为设置参数去确定决策图中聚类类别数。

Masud等
[24]
也使用密度估计的方法以改进K-means

算法需要初始中心点的缺陷，提出了 IK-means算

法，但难以应用。Masud等提出了 I-niceSO算法，

即在数据空间中设置观测点，计算每个数据到观

测点的距离，根据不同距离的不同数据密度，将

他们拟合成混合高斯模型，将模型中的构件数量

当作簇数量的估计。I-niceMO算法设计了多个观

测点分别观测，最终将观测结果汇总得到更加精

准的结果。

2　　I-niceMO算法分析算法分析

I-niceMO算法类似于一个观察者观测周围的

山峰。以一个人工合成的二维数据集为例，将800

个二维数据用蓝色描绘在对应位置，并用黑色描绘

了观测点的位置。计算所有数据点到观测点的距

离，并计算不同距离的数据密度，拟合成混合高斯

模型。该模型根据“山峰”的数量估计簇的数量，

再从每个簇中选取密度最大的数据点作为该簇的中

心点。这样单个观测点得到的结果并不精准，就如

我们在图1中看到的有2个簇C4和C6不能被识别，

因为该簇与另一个簇到观测点的距离十分接近，以

至于被观测点认为是同一个簇。如图2所示，根据

观测点的距离分割数据空间后，C3和C4处于同一

空间，C5和C6处于同一空间，从而导致了误判。

在数据量极大的数据集里，这种情况十分常见。因

此，I-niceMO算法在数据空间的边缘位置布置了

多个不同位置的观测点以消除每个观测点的盲区所

带来的误判。另外，为了解决这一问题，Azhar

等
[25]
采用分层结构观测，其原理为根据距离把数据

分割之后对每个区域布置另一位置的观测点继续观

测和分割直至确认该区域只有一个簇为止。因为各

子区域的数据类别相比原始数据大大减少，所以其

观测效果得到提升。

             

图1 I-niceMO
Fig. 1 I-niceMO algorithm
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由于 I-nice聚类是通过分析观测点与所有数据

的距离分布情况进行聚类的，所以观测点位置的选

取对聚类结果有非常重要的影响。然而，目前还没

有成熟的观测点选取方法，I-niceMO聚类在观测

点的选取上还存在 2个问题：① I-niceMO聚类算

法对观测点的位置比较敏感；②对于多类别的高维

数据，I-niceMO在高度重合的距离分布中无法检

测出所有类别。I-niceMO算法伪代码如下。

算法1：I-niceMO算法

输入：高维度数据集

输出：初始中心点，聚类结果

初始化：

在 数 据 空 间 边 缘 生 成 T 个 观 测 点

{P1P2⋯PT }；

为观测点设置最大分量数Mmax；

观测阶段：

for t: = 1 to T do

  计算观测点Pt到所有数据点的距离集合Xt；

   for M: = 1 to Mmax do

    将 Xt 拟合为 GMM (tM ) 并对其使用

EM算法计算拟合程度；

    计算AICc值；

  end for

  将AICc值最小的混合高斯模型作为这次

观测的结果，其中有C个高斯分量，数

据也被分割至C个子集中；

  for c: = 1 to C do

    计算对应子集中每个数据点的数据密度；

    选择数据密度最大的数据点作为一个

候选中心点；

  end for

end for

合并候选中心点阶段：

计算观测到的K个候选中心点两两之间的距

离，生成相似矩阵d(K)；

从相似矩阵中选取一定比例的距离，取平均

数作为阈值 threshold；

设置遍历数组visited[K]=[00⋯0]；

设置队列q；

for i: = 1 to K do

  if visited[i]== 0 then

    visited[i]= 1；

    i进入q；

    while q不为空 do

      q的队头元素 j出队；

      for k: = 1 to K do

        if distance(k j)<

        threshold and k! = j

        and visited[k]== 0 then

          k进入q；

          visited[k]= 1；

        end if

      end for

    end while

    将 i设定为一个初始中心点；

  end if

end for

得到 n个初始中心点后，将数据点依据距离

分割至n个子集中；

伪代码中合并候选中心点阶段采用了广度优先

算法，使每个候选中心点去搜索遍历附近距离小于

阈值的其他候选中心点，直至遍历结束，使所有候

图2 I-niceMO算法的聚类结果

Fig. 2 Clustering result of I-niceMO algorithm
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选中心点成为若干个连通分量，如图3所示。其中

连通分量的数量作为对数据集中簇的个数估计。

3　基于几何夹角的　基于几何夹角的 I-niceMO 增强增强

算法算法

为了解决上述问题，本文提出了融合距离、

角度的 I-niceMOEn聚类方法。通过距离密度的分

布情况，只能发现与观测点距离不等的簇。当聚

类数据比较复杂的时候存在多个簇与观测点距离

相同或接近的情况，可使用角度进一步区分。

然而，通过聚类和角度的方法找出大量的候

选聚类中心的同时也带来了聚类中心合并上的困

难。传统的 I-niceMO算法通过人为设置近邻阈值

方法对聚类中心进行合并，在候选聚类中心很多

的时候很容易出现类别的溢出。本文提出利用谱

聚类方法对候选中心进行合并，根据拉普拉斯矩

阵特征值的大小自动地确定聚类类别数。

3.1　　观测点选取距离与角度观测观测点选取距离与角度观测

I-nice聚类算法是一种 k-means类型的聚类方

法。与k-means不同的是，它能够自动地确定聚类

类别数和聚类中心。I-nice算法确定聚类类别数的

原理为通过计算观测点与所有聚类数据的欧式距

离来获取距离的分布数据；构建高斯混合模型来

拟合分布数据并从中选择最优的混合模型；根据

最优混合模型确定聚类类别数和聚类中心。本文

提出了一种欧式距离和角度双重观测的 I-nice聚类

算法，改进了传统方法因只分析距离分布情况而

不能很好地区分多类别数据的缺点。

假设数据集为X ={x1x2xN }，且每一条数

据记录 xiÎRD，D为维度。随机选取一个观测点

pÎRD，则每一个数据 xi = (xi1xi2xiD )与观测

点p = (p1p2pD )之间的欧式距离为

d(xip)= ∑
j = 1

D

(xij - pj )2
2

(1)

引言中提到，如果 2个簇到观测点的距离非

常接近，观测点会错误地将 2个簇认为是 1个簇。

为了得到更好的观测效果，将观测点布置在数据

空间的边缘以尽可能地避免这种情况。观测点对

每一个数据点进行计算便可得到所有数据的距离

向量Xd。因为不同类别的数据通常与观测点的距

离不同，所以可以通过分析距离向量的分布情况

推算出聚类数据的类别数量。然而，距离只能反

映观测点与数据之间的远近关系无法判断出方向。

本文提出基于距离和角度的双重观测模型。首先，

利用式(1)计算距离向量。然后以数据空间中最小

值作为整个数据空间的原点O，则

O = (O1O2OD ) (2)

其中，Oi =min {x1ix2ixNi }，作观测点p到原点

O的向量 a =O - p，观测点 p到数据点 x的向量β =

xi - p，计算 2个向量的夹角作为该观测点观测这

个数据点的角度：

θ(xip)= arccos
a × β

|a| × |β|
(3)

如图4所示，以数据空间每一维度的最小值作

为原点O，作观测点到原点和观测点到数据点的2

个向量，并计算夹角。这样每一个数据点就有对应

的夹角大小，类似地得到一个角度向量。可以根据

夹角再次拟合混合高斯模型，以得到另一种观测结

果从而发现原始数据中更多的簇。再将角度向量拟

合为混合高斯分布，以发现在距离观测中未发现的

簇。这样每个观测点综合2种不同的观测使得整个

观测对于观测点位置不再那么敏感。

图3 广度优先算法遍历附近候选中心点

Fig. 3 Traversing nearby candidate centers by BFS
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3.2　　拟合混合高斯模型拟合混合高斯模型

所有数据点对于一个观测点的距离或者角度

向量的混合高斯模型定义为

P(d |δ)=∑
k = 1

M

πk g(d |δk )    d ≥ 0 (4)

式中：P(d |δ)为在混合高斯模型为δ的假设下数值

为d的数据点个数；δ为混合高斯模型中多个构件

δk的集合；M为其分量数量；πk为第k个构件的权

重大小；g(d |δk )为在分量 δk的密度函数即高斯函

数里数值为 d的结果，δk 代表该分量的均值和方

差。任何模型应当满足∑
k = 1

M

πk = 1。

可以设置最大的高斯分量参数Mmax，对一个

向量进行多次不同构件数量的拟合，M从 1变化

到Mmax并求解每一个M所得到的混合高斯模型。

为了得到最适合的混合高斯模型，通过

Akaike信息准则二阶变体来确定最优模型。该准

则定义为

AICc =-2L(δ* )+ 2q ( )N
N - q - 1

(5)

式中：L(δ* )为高斯混合模型中最大似然函数值；

q = 3M即分量数量的3倍；N为聚类数据总量。具

有使AICc值最小的高斯混合模型为最优模型。由

此每个观测点pt得到2个混合高斯模型：

GMM (1)
t =∑

i = 1

I

π (1)
i N(μ(1)

i σ
(1)
i ) (6)

GMM (2)
t =∑

j = 1

J

π (2)
j N(μ(2)

j σ (2)
j ) (7)

式中：GMM (1)
t 为根据距离得到的混合高斯模型；

GMM (2)
t 为根据角度得到的混合高斯模型；I和J为

高斯分量个数；N(μσ)为正态分布。不论是距离

观测还是角度观测，最佳拟合结果中的分量数量

就是该次观测所发现的聚类类别个数，同时记录

结果中每个分量的峰值在整个向量中的位置，设

定为候选中心点。

3.3　　合并类中心合并类中心

最优高斯混合模型中高斯分量的个数就是该

次观测所发现的聚类数，每个簇当中的峰值记录

为该簇的候选中心点，这样就避免了不同簇的数

据之间的交集所带来的识别错误。如图 5 所示，

所有观测点观测结束后，将所有候选中心点汇总

C ={C1C2CQ }，不同观测点对同一个簇会得

出不同的簇中心，用谱聚类的方法合并这些簇

中心。

根据Kang等
[26]
提出的鲁棒图构造(RGC)的构

图方法，先将C去噪后得到Z，得到相似矩阵

S = (sij )Q ´Q (8) 

图4 夹角几何 I-niceMO
Fig. 4 Intersection angel geometry-based I-niceMO algorithm
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sij =

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï
ï
ï

fik + 1 - fij

kfik + 1 -∑
r = 1

k

fir

 fij < fik + 1

0  otherwise

(9)

式中：fij = d 2 (ZiZj )；fij 为 fi1 fi2 fin 从小到大

排序后的第 j个分量；k为近邻数，一般设置为5。

一个用于分析出类别数的可行方法是分析拉

普拉斯矩阵的特征值。设S为相似矩阵，D为度矩

阵，L为拉普拉斯矩阵，其中D的对角线上元素

为 S对应的行中所有元素的和，对角线外所有元

素均为0，即

Dii =∑
j = 1

Q

sij (10)

则拉普拉斯矩阵为

L =D - S (11)

将其规范化后得到

L̂ =DD-1 - SD-1 = I - SD-1 (12)

式中：I为单位矩阵。

Zelnik-Manor等
[27]
发现拉普拉斯矩阵的特征值

0的个数与图中连通分量的个数相同，即簇的数

量，也等价于SD-1这个矩阵的特征值1的个数，意

味着可以通过特征值 1的数量来估计数据的类别

数。根据测试发现，若数据不同类之间有明显的区

分，则这个方法是明显可行且正确的。但如果数据

之间存在交错融合的情况，或者其中有干扰数据，

特征值会偏离1，这便会给判断带来困难。

得到簇的个数之后，便可以用K-means的方

法聚类所有的候选点。I-niceMOEn算法伪代码如

下。其中计算混合高斯模型与算法1中操作相同，

此处省略详细过程。

算法2：I-niceMOEn算法

输入：高维度数据集

输出：初始中心点，聚类结果

初始化：

在 数 据 空 间 边 缘 生 成 T 个 观 测 点

{P1P2PT }；

为观测点设置最大分量数Mmax；

观测阶段：

for t: = 1 to T do

  计算观测点Pt到所有数据点的距离集合Xdis；

  计算最佳混合高斯模型，并求得I个中心点；

  计算原点到观测点和数据点到观测点的

夹角集合Xθ；

  计算最佳混合高斯模型，并求得J个中心点；

图5 不同簇中候选中心点

Fig. 5 Candidate centers in different clusters
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for end

合并候选中心点阶段：

将所有的中心点存放于一个集合中，得到Q

个中心点；

计算观测到的Q个候选中心点两两之间的距

离，生成拉普拉斯矩阵L；

计算该矩阵的特征值，得到其中1的个数U；

将U作为参数，对所有中心点作K-means聚

类得到合并后的中心点集合；

根据到这些中心点的距离将所有数据点分类

至子集作为聚类结果；

4　实验结果与分析　实验结果与分析

为了测试算法的有效性、合理性，以及可行

性，本文设计了多个人工合成的数据集用于测试，

也将该算法用于真实数据集上验证效果。由于这

些数据集的真实聚类数量和各个数据的标签都是

已知的，可以用纯度来评估聚类效果。

P =
1
N∑i = 1

K

maxj|CiÇ Yj| (13)

式中：N为数据数量；K为算法得出的聚类数量；

Ci为聚类 i中的所有数据；Yj为真实分类 j的所有

数据。纯度的含义为将每个聚类与真实分类中最

吻合的分类计算交集大小，纯度的范围在 0~1

之间。

本文所提算法称为 I-niceMOEn 算法，由

Python 实现，运行 IDE 为 Pycharm 2021.2.1 专业

版。谱聚类构图由Matlab实现，版本为R2018b。

运行计算机CPU为 Intel(R) Core(TM) i7-6700 CPU 

@ 3.40 GHz ，运行内存为 8 GB，操作系统为

Windows 10 专业版。

I-niceMOEn算法与Elbow算法、Silhouette算

法、I-niceSO算法、I-niceMO算法进行比较，其

中 I-niceSO使用1个观测点，I-niceMO使用5个观

测点，I-niceMOEn算法每次运行默认使用 5个观

测点。在 I-niceMO中合并阈值选取所有候选中心

点相互距离值的最小10%的平均值。

表1和表2是人工合成数据集和真实数据集的

描述。合成数据集使用多维正态分布生成，数据

范围在10~500之间。

4.1　　验证可行性验证可行性

使用 I-niceMO算法和 I-niceMOEn算法在 2个

数据集上运行，观察随着观测点数量逐渐增大时，

算法对簇的数量的估计结果。

首先针对数据集 S4 和 S8 比较 I-niceMO 和 I-

niceMOEn不同观测点数量对运行的影响。S4和

S8 都有 40 个簇，每个簇有 100 个数据点，共计

4 000个数据点。其中S4的特征数为 10，S8的特

征数为20，图6为2个数据集的平面图。

图7是2个不同算法在2个数据集上运行的比

较，可以看到在S4中 I-niceMOEn算法至少使用 5

个观测点可以得到正确的簇数；而 I-niceMO无法

得到正确的簇数；在S8中 I-niceMOEn算法至少使

用4个观测点可以得到正确的簇数，而 I-niceMO需

要 13 个。说明 I-niceMOEn 算法具有更强的可行

性。当观测点数量过少时，候选中心点不足会导致

I-niceMOEn算法中鲁棒图构造的构图方法不能良

好运行，所以通常选取5个观测点对数据观测。

表1　仿真数据集

Table 1　Description of synthetic datasets

数据集

S1

S2

S3

S4

S5

S6

S7

S8

数据量

1 000

2 000

3 000

4 000

1 000

2 000

3 000

4 000

类别数

10

20

30

40

10

20

30

40

维度

10

10

10

10

20

20

20

20

表2　真实数据集

Table 2　Description of real-world datasets

数据集

Wine

Iris

Breast

数据量

178

150

569

类别数

3

3

2

维度

13

4

30
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4.2　　验证合理性验证合理性

使用 I-niceMO算法和 I-niceMOEn算法在含有

混合数据的数据集上进行实验，检验通过夹角观

测是否能达到满意的效果。

设计1个人工合成的二维数据集M1，该数据

中有16个簇，每个簇有100个数据点，总共1 600

个数据点，如图 8所示。与之前的数据集不同的

是，该数据集中不同的簇之间存在混合的数据，

程序很可能将2个簇观测为同1个簇。

图9是2个算法的运行结果，I-niceMO算法仅

观测了 14个簇，未被观测的 2个簇在于混合的数

据中，而 I-niceMOEn算法正确地观测了 16个簇。

可以明显看出 I-niceMOEn算法可以观测出混杂的

簇，证明 I-niceMOEn算法具有合理性。

图7 不同观测点数量对两种算法的影响

Fig. 7 Impacts of different numbers of observation points on performances of two algorithms

图6 仿真数据集S4和S8的分布图

Fig. 6 Description of synthetic datasets of S4 and S8

图8 仿真数据集M1
Fig. 8 Data set M1
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4.3　　验证有效性验证有效性

表3~4是各算法在合成数据集和真实数据集上

估计的簇的数量。表5~6是不同算法所得到的纯度

对比。表3中，I-niceMO算法在8个人工合成数据

集中正确判断了其中3个聚类数量，而 I-niceMOEn

算法正确判断了所有的合成数据集，其他算法的效

果均不理想。表4中，I-niceMOEn算法正确判断了

3个真实数据集的聚类数量。通过结果可以发现，

在人工合成数据集中，I-niceMO和 I-niceMOEn算

法有相接近的结果。但在真实数据集中，本文提出

的 I-niceMOEn算法相比 I-niceMO算法有明显的超

越。表5中，I-niceMOEn算法在人工合成数据集上

得到的纯度(见式(13))普遍达到了100%，在2个数

据集上得到的纯度低于 I-niceMO算法所得到的纯

度 ， 是 因 为 I-niceMOEn 得 到 的 中 心 点 是 由

K-means 算法计算簇内数据平均值得到的，而

I-niceMO算法是在数据集中选择数据密度峰值点

得到的，因此 I-niceMOEn在选择中心点时会存在

微小误差。另外，在部分数据集上 I-niceMO算法

得到的纯度达到100%是因为估计簇数过多使得一

个簇被认为是多个簇，从而提高了纯度。在表 6

中，只有 Iris数据集上 I-niceMO算法的纯度超过了

I-niceMOEn算法得到的纯度，也是因为估计簇数

过多导致纯度提升。另外，I-niceMO仍需人为地

猜 测 并 调 整 候 选 点 合 并 阈 值 的 比 例 ， 而

I-niceMOEn是完全无需这一操作的。I-niceMO这

一缺陷在真实数据集中表现得更加突出，因为这种

猜测在真实数据集中更加困难了。

图9 2种算法在仿真数据集M1上的运行结果

Fig. 9 Results of 2 algorithms on dataset M1

表3　仿真数据集上簇数估计的对比

Table 3　Comparison of cluster number on synthetic datasets

数据集

S1

S2

S3

S4

S5

S6

S7

S8

类别数

10

20

30

40

10

20

30

40

Elbow

13

28

36

56

12

25

44

56

Silhouette

10

19

33

46

9

18

27

41

I-niceSO

7

15

24

34

9

17

25

24

I-niceMO

9

20

25

37

10

18

30

39

I-niceMOEn

10

20

30

40

10

20

30

40
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5　结论　结论

为了解决经典 I-niceMO算法在实际应用中的

不足，本文基于夹角几何策略对 I-niceMO算法进

行了改进，提出了 I-niceMOEn聚类算法用以更加

准确地确定聚类中心和类中心个数。通过一系列

实验对 I-niceMOEn算法的可行性、合理性和有效

性进行了验证，并基于簇数和纯度 2个评价指标

将 提 出 的 I-niceMOEn 算 法 与 Elbow 算 法 、

Silhouette算法、I-niceSO 算法、I-niceMO 算法进

行了对比。实验结果表明本文所提出的 I-

niceMOEn算法具有收敛性，同时能够获得比对比

算法更好的聚类效果。

未来我们将在以下3个方面展开研究：①进一

步探索不同构图方法对聚类中心合并的影响；②在

分布式环境下实现 I-niceMOEn算法；③实现用于

处理高维数据聚类问题的子空间 I-niceMOEn算法。
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