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摘　要： 聚类算法的性能与数据集的结构是密切相关的，虽然目前已经研究出了很多聚类算法，但没有普遍适
用的万能聚类算法，欠缺对数据集结构的有效解释。 对聚类分析过程中重要的关键性问题，即聚类趋势问题进
行了系统性的研究，从统计检验、可视化分析等角度给予了讨论，为数据集的无监督聚类分析提供了合理和有效
的前期分析工具。
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　　由于数据库技术和传感器技术的飞速发展、数据收集和数
据存储技术的快速进步，使得各组织及研究机构积累了海量数
据，另一方面，网络技术的发展也使获得大量数据变得较容易。
然而在很多实际应用中，这些海量数据由于缺少形成模式类过
程的知识，都是没有类别标签的。 聚类分析技术能解决这一类
问题帮助分析数据的分布、了解各数据类的特征、确定所感兴
趣的数据类以便作进一步分析［１］ ，寻找隐藏在数据中的结构。
它将一组分布未知的数据进行分类，以尽可能地使得在同一类
中的数据具有相同性质，而在不同类中的数据其性质各异［２］ 。
目前，聚类分析技术已经在很多领域得到了成功的应用，如模
式识别、图像处理、商业数据分析、市场研究、生物基因、信息安
全、计算机视觉等，涉及面非常广泛，并且提出了各种聚类算
法［３ ～７］ ，如比较典型的 Ｋ唱ｍｅａｎｓ均值算法、ＦＣＭ等等。 然而，大
多数聚类分析算法对输入参数是敏感的，且都存在一个不合理
的假设：待分析的数据集是可聚的［８］ 。 事实上，现有的大多数
聚类算法并不分析数据集的可聚性，只要对数据集进行聚类操
作就能得到一个聚类结果。 因此，这一不合理假设的存在会产
生两个问题：ａ）如果数据集在空间中是均匀分布的，即自然簇
不存在，对数据集进行聚类操作，显然得到的聚类结果是不合
理的，且是不可解释的；ｂ）因某种聚类算法并不是对所有的数
据类型或者数据结构的分析是适用的［９］ ，若不先对数据集进

行聚类趋势分析，盲目地选择聚类算法，相当于是硬性地对数
据施加一定的结构，不仅浪费了时间和精力，反而得到错误的
结果。
为了避免聚类算法的不适当应用，也为了帮助更有效地解

释聚类结果和了解数据本身的自然属性，并且降低将错误的结
构强加给数据集的可能性，在应用聚类算法之前进行聚类趋势
分析是很重要的［１０］ 。

1　聚类趋势的定义
聚类趋势或簇聚倾向分析就是试图评估数据集中是否存

在自然簇，即检验数据集是否具有类分性，而不是进行聚
类［４，１１］ 。 从统计学的角度，就是检测数据集是否是随机或者均

匀分布的［１２］ 。 在一些文献中，也有将这个问题称为关于模式

在特征空间中分布类型的预测［４，１３］或者聚类能力的检测［１４］ 。

2　聚类趋势分析的原理
近年来，在聚类趋势分析理论方面的研究已经做了很多工

作，提出了许多方法，并在许多领域内得到了应用。 例如，在信
息检索中应用聚类趋势分析检测词汇在自然语言中的分布情

况，帮助提高检索的效率［１５ ～１７］ ；在化学领域，聚类分析用于寻
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找药品结构之间的关系［１８，１９］ ；对绿茶中抗氧化剂成分进行采
样分析时，利用聚类趋势分析进行孤立点的检测［２０］等。

2畅1　基于统计检验方法的聚类趋势分析
基于统计检验方法的聚类趋势分析依赖于零假设，即数据

集合在测量空间中是均匀分布的。 早期的工作主要局限于低
维空间中，在假设抽样窗口已知的条件下，应用空间抽样原理，
基于最近邻模式或最小生成树的方法［２１，２２］建立统计量，如
Ｈｏｐｋｉｎｓ、Ｈｏｌｇａｔｅ、 Ｃｏｘ唱Ｌｅｗｉｓ［２３，２４］ 、 T唱平方统计量［１０］ 和 Ｅｌｂｅｒ唱
ｈａｒｄｔ统计量［２５］ ，辨析数据集的空间结构，研究聚类趋势问题。
其中 Ｈｏｐｋｉｎｓ 统计量在应用稀疏数据集的情况时效果欠
佳［２６，２７］ ，而且在扩充到多维空间中时也不如 Ｃｏｘ唱Ｌｅｗｉｓ 统计量
检测性能优良［２８］ ；Ｃｏｘ唱Ｌｅｗｉｓ统计量虽然在高维空间检测中存
在优势，但有时得到的检测结果是片面的、不稳定的［２９］ ；T唱平
方统计量是在实践中最经常被使用的，并表现良好。 根据 T唱
平方采样原理［３０，３１］和 k唱近邻模式距离，推广到 d（d≥３）维空
间中的 k唱近邻 T唱平方统计量如下：

Tk ＝（１／M） ∑
M

i ＝１
Ud

i （ k） ／［Ud
i （k） ＋０．５Vd

i （k）］ （１）

其中：M为原始采样点 O的个数；U和 V分别是原始 O点到 P１

点以及 T唱平方采样 P２ 点的 k唱近邻距离，如图 １所示。

T唱平方统计量的定义中，T唱平方统计量不仅依赖于数据集
中的模式向量与采样窗口内选择的抽样始点向量之间的距离，
还依赖于数据集以及采样窗口的个数［３２］ ，而且对抽样窗口的
设置有要求。 曾广周人等虽然在文献［２３，２５］中对抽样的矩
形窗口、球形窗口以及球—矩形窗口的设置进行了分析探讨，
并在低维空间中取得了良好的效果，然而样本窗的推导需要计
算数据集的凸包，其计算代价很高；后来曾广周又提出半框框
架制约条件，将样本窗定义为一个超球体，以数据集的均值点
为中心，包含原来向量的一半［８］ ，拓宽了零假设范围，在一定
程度上减弱了抽样窗口的设置问题。 改进后的 T唱平方统计量
定义如下：

Tk ＝｛（１／M） ∑
M

i ＝１
Ud

i （k） ／［Ud
i （ k） ＋０．５Vd

i （k）］ －０．５｝ × １２M （２）

然而总体来说，这些抽样窗口在高维空间中的设置仍然是
困难的，直接影响了检验统计量的分布，并不能很好地发挥作
用。 综合以上讨论，基于统计检验方法的聚类趋势分析，对于
选择正确的模型、窗口参数等是非常关键的，具有挑战性。

2畅2　基于图论方法的聚类趋势分析
如果把数据看做是多维空间中的点，整个数据集就可以看

做是一个无向图 G，由一组顶点 X和连接顶点的边 E构成。
G ＝［X，E］，X（G） ＝｛x１ ，x２ ，⋯，xn｝

E（G） ＝｛ eij ＝（ xi，xj） ｜xi，xj∈X｝ （３）

定义 １　完全 k唱部图。 图 G中的顶点 X被划分为 k 个完
全不相交的子集，如果来自不同子集中的任意一对顶点在图 G
中都是相邻的，那么就称这个图是 k唱部完备的，即 k唱部完全图。

根据着色原理，对于任意一个数据集，总是存在着一个对
应着的 k唱部图。 根据定义 １可以得到聚类趋势指数的定义：

定义 ２　聚类趋势指数 IC［３３，３４］ 。 一个数据集的聚类趋势

指数是指使得该数据集成为 k唱部完全图而需要补充的边数，即

IC ＝（１／２）∑
k

i ＝１
∑
x∈X

［dｍａｘG （X） －dG（X）］ ＝（n２ －∑
k

i ＝１
n２
i ） ／２ －m （４）

归一化处理：
IG ＝１ －m／Eｍａｘ （５）

其中：m为图 G的总边数；ni 为第 i个顶点子集包含的顶点个
数； Eｍａｘ为该数据集 k唱部完全图的边数。
如果 Eｍａｘ ＝０，表示所有的顶点都是不相邻的，完全 k唱部图

中没有边存在，此时分配聚类趋势指数为－１，着色方法得到的
所有顶点颜色将是相同的，即数据集中不存在聚类；反之，如果
所有的顶点都是相邻的，即该数据集是一个完全 k唱部图，着色
方法需要使用 n种颜色来标记图中的顶点，即数据集中每个顶
点自成一类。 如果上述两种情况不存在，则该数据集具有可聚
类趋势。

2畅3　基于可视化方法的聚类趋势分析
簇数的初始化问题一直是传统聚类方法的难点。 可视化

操作的目的不仅是为了显示聚类的结果，而且也能显式地观察
数据集是否具有可聚性，优化传统聚类分析方法的输入参数，
如 ＦＣＭ、Ｋ唱ｍｅａｎｓ方法的预先类别数 K值的初始化。 如果数据
集的样本量很大或者特征属性很多，或者样本之间具有强关联
性等，在这种情况下，用简单的散点绘图方法观察数据的空间
分布情况是不可行的。

２００２年，Ｂｅｚｄｅｋ等人［３５］提出了聚类趋势分析的可视化评

估算法 ＶＡＴ（ｖｉｓｕａｌ ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔ ｏｆ ｔｅｎｄｅｎｃｙ）。 该方法提出基于
最小支撑树的剪枝原理对相异度矩阵 R 进行重排序，使得具
有小相异度的数据样本被分配相对邻近的索引指数，再将其元
素值转换成灰度信息进行可视化，就可以明显判断出该数据集
所具有的潜在聚类结构，即聚类趋势信息。 实验证明［３６］ ，ＶＡＴ
对低于 ５００个小样本的数据集有很好的效果；对大样本数据
集，其重排序操作将造成严重的计算负担，具有高计算时间复
杂度 O（n２ ），并且相异度图像矩阵的维数也有可能超过显示器
可显示的分辨率。 为了解决对大样本或关联数据集进行聚类
趋势分析时遇到的问题，Ｈｕｂａｎｄ［３６］和 Ｈａｔｈａｗａｙ 等人［３３］分别

提出了 ｒｅＶＡＴ算法（ｒｅｖｉｓｅｄ ＶＡＴ）及 ｓＶＡＴ（ｓｃａｌａｂｌｅ ＶＡＴ）算法。
利用伪排序和采样技术对重排序操作过程进行改进，用相异度
图的二维剖面图集合代替了 ＶＡＴ 中的相异度图矩阵，其迭代
过程仅运行 c次。 其中 c是数据集包含的类别个数，大大缩减
了排序的操作次数，降低了计算时间复杂度 O（ cn），具有更强
的适应特征维数增加的能力和计算效率。 剖面图 pi 和阈值 δ
计算如下：

pi ＝［ pij］∶pij ＝１ －Rij ／gM； j ＝１，２，⋯，n （６）

pi ＝∑
n

j ＝１
pij ／n （７）

δ＝（１ ＋pi） ／２ （８）

其中：gM 是表示相异度矩阵 R中的最大值，表示数字灰度方图
里的最高灰度级。 然而，当数据集自然簇数（c ＞５）变得很大时，
或者当数据集的各簇没有明显簇内紧凑和簇间分离的特点时，
使用 ｒｅＶＡＴ方法得到的剖面图是混杂的，具有部分重叠区域，于
是对剖面图的解释将变得很困难。 针对 ＶＡＴ以及 ｒｅＶＡＴ存在
的问题，Ｈｕｂａｎｄ等人［３４］提出 ｂｉｇＶＡＴ（ＶＡＴ ｆｏｒ ｌａｒｇｅ ｄａｔａｓｅｔｓ）算
法，其中保留了 ＶＡＴ以及 ｒｅＶＡＴ算法具有的优势，在建立剖面
图的基础上进行 N采样，得到一个 N ×N类 ＶＡＴ相异度图 IbV，
N值上限限制为 ５００个采样样本。 采样过程如下：
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IbV ＝榾Rtitj ／gM」或者「Rtitj ／gM棢 （９）

ti∈T１ ，如果 １≤i≤n１

ti∈T２ ，如果 １ ＋n１≤i≤n１ ＋n２

⋯

ti∈Tk，如果 １ ＋∑
k －１

j ＝１
nj≤i≤∑

k

j ＝１
nj

（１０）

其中：ti 表示在剖面图中采样得到的相异度矩阵R中元素的下
标；Ti 表示剖面图中大于阈值 δ的下标集合。 图 ２［３４］给出了

４０ ０００个样本的集合 S８ 的实验结果，使用 ｒｅＶＡＴ算法处理后，
在第 ８个剖面图出现了重叠区域，不能明确地得到聚类数是 ７
个还是 ８个，还需要其他的辅助方式进行确定。 而 ｂｉｇＶＡＴ算
法对 S８ 的处理，沿主对角线方向的黑块显示了聚类趋势，可为
传统的聚类分析算法提供良好的先验知识。

综上所述，ＶＡＴ在现有软／硬件条件的限制下能有效地对
小样本数据集进行可视化的聚类趋势分析，但对大样本和关联
性数据集的处理是困难的，其改进方法 ｒｅＶＡＴ、ｂｉｇＶＡＴ、ｓＶＡＴ
基本解决了这些问题。 同时，ｂｉｇＶＡＴ算法亦解决了随着样本
集聚类数目增加所带来的剖面图难以解释的问题。 但是上述
方法都只针对相异度矩阵是方阵的情况，随后 Ｂｅｚｄｅｋ等人［３７］

对此技术进行了拓展，提出基于矩形相异度矩阵的可视化聚类
趋势评估方法，提高了聚类趋势可视化评估方法的应用范围和
能力，并有良好的应用效果，但是计算复杂度很高。

3　结束语
为避免聚类算法的不合理应用，以及为传统聚类算法提供

更多的先验知识，聚类趋势问题的研究已引起很多研究者的重
视。 本文主要讨论了基于欧几里德距离方法的聚类趋势检验
和可视化评估问题，对于避免聚类算法对单一类或均匀分布的
数据集的不适当应用起到了良好的效果，有助于聚类结果的正
确解释。 但是对于实际数据来说，其空间分布形状和大小一般
是不知道的，所以常用的距离方法未必能提供良好的模式空间
分布状态信息，因此必须注意这个问题；除此之外，对于不同领
域的数据集，应根据实际应用作具体的聚类趋势问题分析［３８］ 。
下一步笔者将致力于寻找恰当的、更低计算时间复杂度的方
法，进行聚类趋势问题的研究。
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得这个权重向量制作调查表，多次反馈修正后获取到准确的权
重向量，然后直接将这个向量运用到 ＡＨＰ方法中进行组合权
重的计算。 这样做也消除了专家调查法主观因素过大的弊病，
利用这种方法的综合后，专家调查法得到的结果只是整个评估
过程中权重向量这一部分，再放到 ＡＨＰ方法中计算时，可以通
过模型的完整及严密性抵消人为主观性带来的误差。

２）人工神经网络方法与模糊分析法的综合运用　模糊分
析法中也需要使用指标体系的权重向量，这个向量一般也可以
通过专家调查法获取直接使用。 这个主观判断的权重向量比
较粗糙，且模糊分析法的模糊评价等级集已经是粒度比较粗的
判断标准。 为了提高模糊分析法的精度，可以将专家调查法获
得的权重指标先运用人工神经网络进行训练，通过人工神经网
络的自主学习功能，多次计算待权重向量值稳定下来后，权重
向量精度会得到很大提高，再利用这个训练过的权重向量进行
模糊综合评价，可以提高效能评估的精确度。

4　结束语
效能评估是现在电子信息系统日趋复杂的情况下很有必

要做的一个分析优化工作，本文介绍的六种方法在各自适用的
情况下都能够很好地评估出系统当前的效能状况，为系统的进
一步改进提供方向性的指导。 同时六种方法又有着各自的优
缺点，在作效能评估时可以根据需要平衡这些优缺点选择合适
的方法，并且根据系统的实际情况采用多种方法综合的方式取
得更加准确有效的系统效能。 而且文中还指出了运用各种方
法时需要注意到的关键点，这些关键点对该种模型计算结果的
正确性起着至关重要的影响。 正确应用了合适的效能评估方
法，采用了合理的综合运用方式，就可以客观地得到准确、定量
的系统效能值，为后续的工作提供量化依据。
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