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摘 要: 聚类分析是统计、模式识别和数据挖掘等领域中一个非常重要的研究课题 ,具有广泛的应用前景. 受

物理学中场论思想的启发,提出一种基于数据场的层次聚类方法.该方法将物质粒子间的相互作用及其场描述方法引

入抽象的数域空间,通过模拟对象在虚拟数据场中的相互作用和运动实现数据对象的自组织层次聚集. 实验显示, 该

方法不依赖于用户输入参数的仔细选择, 能够发现任意大小和密度的非球形聚类,对噪声数据不敏感, 且具有近似线

性的收敛速度.
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Abstract: C lustering is a prom ising app lication area fo rm any field s includ ing statistics, pattern recogn ition,

datam in ing, etc. The effectiveness and eff iciency o f existing clustering techn iques, how ever, is somew hat lim ited,

ow ing to the huge am ounts data co llected in databases. A cco rd ing the theory of f ields in physics, a h ierarch ical

clustering m ethod based on data f ields is presented. The basic idea is that the fieldm odels is in troduced to describe

the virtual in teraction among data objects in data space and the h ierarchical partition ing of the orig inal dataset is

then perform ed by iteratively simu lating the in teraction andm ovem en t of the data ob jects in the f ields. Experimen

tal resu lts show that the proposed approach not on ly en joys favorite clustering quality and requires no careful pa

ram eters tun ing, but also has a tim e com p lex ity approxim ately linear w ith respect to the size of datase.t
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1 引言

俗话说 物以类聚,人以群分  ,聚类是人类认知活动
的一个重要内容.所谓聚类,就是根据事物的某些属性,将

其划分为若干类,使得类间相似性尽量小,类内相似性尽

量大.相关技术在统计、模式识别、机器学习和数据挖掘等

诸多领域中都有广泛的应用前景
[1]
.

在众多聚类方法中,层次方法是一种非常重要的聚类

方法,其基本思想是递归地对数据进行合并或分裂,将数

据集划分为嵌套的类层次结构或类谱系图.该方法的优点

在于能够得到不同粒度的多层次聚类结构,但算法的时间

复杂度比较高,至少为 O (n
2
) ;需要用户给定一个类合并

或分裂的终止条件,某个类合并 (或分裂 )步骤一旦完成就

无法撤消,因此,错误的合并 (或分裂 )决策会导致低质量

的聚类结果
[ 2, 3]

.例如,经典的 S ing le L ink、Comp lete L ink

算法采用链式距离衡量类间相似性,聚类结果存在 球形

偏见  或者 链式效应  ;改进的层次聚类算法 BIRCH [ 4]、

CURE
[ 5]
、Chamelon

[ 6]
等通过集成多种聚类技术可有效提

高聚类质量, 但聚类结果严重依赖于用户参数的合理设

置.因此,积极探索新的、更有效的层次聚类算法以实现大

规模数据集的有效聚集依然是聚类研究的一个开放问题.

1977年 W EW right提出一种新颖的拟重力的层次聚

类算法
[7]
,其基本思想是空间中的每个数据对象被视为具

有单位质量的质点,通过模拟数据对象在重力作用下的相

向运动将其聚集成簇. 由于重力属于一种长程作用, 即作

用力的大小随距离增长衰减较慢,相距较远的对象间仍然
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存在较强的相互作用,该算法存在明显的 球形偏见  ,不
能处理噪声数据,且算法的收敛性很差,时间复杂度至少

为 O (n
2
).针对 W righ t算法中存在的问题,文献 [ 8]提出

一种改进算法.其基本思想是引入高阶重力公式缓解 球

形偏见  问题,引入空气阻力消耗系统总能量,确保算法的

最终收敛.改进算法有效提高了 W righ t算法的聚类质量,

但需要引入多个用户参数,如空气阻力系数 C r、高阶重力

公式中的距离指数 k和对象密度 D 等等,此外,算法性能

没有得到根本改善,时间复杂度仍然为O (n
2
).

考虑到自然界中除了重力、电磁力等长程作用以外,

还存在核力等衰减速度较快的短程作用,根据物理学中的

场论思想,本文将物质粒子间的相互作用及其场描述方法

引入抽象的数域空间,提出一种基于数据场的层次聚类方

法.该方法将空间中的每个对象视为具有一定质量的粒

子,其周围存在一个球形对称的虚拟引力场,位于场中的

任何对象都将受到其他对象的联合作用,从而在整个空间

上确定了一个数据场.类似物理场的矢量强度函数和标量

势函数描述, 该方法引入数据场的势函数和场强函数定

义,通过模拟对象在数据场中的相互作用和运动实现数据

对象的自组织层次聚集.实验结果显示,该方法不依赖于

用户参数的仔细选择,能够识别任意大小和密度的非球形

聚类,对噪声数据不敏感,且具有近似线性的时间复杂度.

本文内容安排如下:第 2节引入数据场的概念和描述

方法;第 3节给出基于数据场的层次聚类思想;第 4节给

出算法的测试比较结果;第 5节对全文进行总结并指出今

后的研究方向.

2 数据场的引入

场的概念最早是 1837年由英国物理学家法拉第提

出,用于描述物质粒子间的非接触相互作用.随着场论思

想的发展,人们将其抽象为一个数学概念,用来描述某个

物理量或数学函数在空间内的分布规律.如果所讨论的物

理量或数学函数在空间不同点仅有数量上的区别,则称相

应的场为标量场.反之,如果所讨论的物理量或数学函数

在空间不同点不仅有数量上的差异,而且还有方向上的区

别,则称相应的场为矢量场.矢量场是一种很广泛的概念,

电场、磁场、重力场和速度场等都是矢量场.基础物理学中

讨论得最多的矢量场是有源场,一些基本的物理定律实际

上都是表述有源场的分布规律,如牛顿万有引力定律和库

仑定律等.其主要特征是将物体引入场内会受到场力的作

用,场线有起点和终点,它们出发、终止于 源  或者 汇  .
根据场中物理量在各点处的值是否随时间变化,有源场可

以进一步分为稳定有源场和时变有源场,稳定有源场 (又

称为有势场或保守场 )具有良好的数学性质, 在一个不依

赖于时间的稳定有源场中,对应描述场的矢量强度函数 F

(r),一定存在定义在空间上的标量势函数 ( r ),使得两

者可以通过微分算子 相互联结,即 F (r) =  ( r )
[ 9]
.

受上述物理思想的启发,我们尝试将物质粒子间的相

互作用及其场描述方法引入抽象的数域空间.已知空间

!Rp
中包含 n个数据对象的数据集D ,我们将每个数据对

象视为 p维空间中具有一定质量的粒子,其周围存在一个

虚拟作用场,位于场内的任何其他对象都将受到场力的作

用,由此所有对象的联合作用就在空间上确定了一个数据

场.根据场论知识,对于不依赖时间的静态数据来说,相应

的数据场可以看作稳定有源场,其空间分布规律可以采用

矢量强度函数和标量势函数描述.考虑到标量运算相对于

矢量运算更简洁、直观,我们首先引入数据场的势函数形

态准则
[ 10]

:

给定空间 中的数据对象O,令其在空间任一点 x处

产生的势值为 (x ),则 (x )应满足:

( 1) (x )是定义在空间 上的连续、光滑、有限函数;

( 2) (x )具有各向同性;

( 3) (x )是对象O 到场点 x的距离的单值递减函数.

距离为 0时, (x )达到最大值;距离趋于无穷大时, (x )

! 0.

原则上,符合上述准则的函数形态都可以用于定义数

据场的势函数.考虑到短程场作用更有利于揭示数据分布

的聚簇特性,本文采用具有良好数学性质的高斯函数来定

义数据场的标量势:

定义 1 已知空间 中包含 n个对象的数据集 D =

{x 1, x2, ∀, xn }及其产生的数据场,令数据对象的位置矢量

分别为 x 1, x 2, ∀, xn,则任一场点 x处的势值和场强矢量

可表示为

(x ) = D (x ) = #
n

i= 1
i (x ) = #

n

i= 1

m i ∃e
- (% x- xi% / ) 2

( 1)

F (x) = #
n

i= 1

(xi - x ) &m i& e
- ( %x- xi% / ) 2 ( 2)

其中, %x- xi %为对象 x i到场点 x的距离; m ∀ 0( i = 1,

∀, n )为对象 x i的质量,满足归一化条件,即 #
n

i= 1

m i = 1;  

∋ ( 0, + ( ) ,用于控制对象间的相互作用力程,称为影响

因子.

图 1 单对象数据场 (m = 1,  = 1)

(a )场强函数; ( b )场强矢量图

分析单对象数据场的场强函数及其平面力场矢量图

(如图 1所示 ),可以发现,该数据场是一个呈球形对称分
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布的引力场,当距场源对象的距离大于 R) 2 121 时,场

强函数很快衰减为 0,指示着短程场作用.而在以场源对象

位置坐标为球心、r = 0 705 的球面上存在很强的向内的

引力作用,指示着数据场中单位质量的数据对象可近似看

作半径为 0 705 的球形 质点  .

3 基于数据场的层次聚类算法

已知空间 中包含 n个对象的数据集 D = {x 1, x 2,

∀, xn } ,根据场论知识,如果空间中存在多个对象且没有

外力作用,对象由于相互作用会相向运动,并最终聚集成

簇,由此得到基于数据场的层次聚类思想.具体实现时,考

虑到人类认知过程中初始聚类个数不是越多越好,典型情

况下,人们至多对仅包含几十个初始聚类的类层次结构感

兴趣,因此,算法并不显式模拟空间中所有数据对象间的

相互作用和运动,而是首先简化估计对象的质量,得到少

数质量非 0的代表对象,然后以代表对象为聚类代表点形

成数据的初始划分,最后迭代合并代表对象实现数据的层

次划分.

3 1 对象质量的简化估计

假定数据对象 x 1, x 2, ∀, xn 取自某个 p 维连续总体,

令对象 xi ( i= 1, ∀, n )的位置矢量为 xi.根据标量函数的

叠加原理,可以证明,当  取值一定且对象的质量满足归

一化条件时,数据场的势函数可以作为总体分布的一种估

计
[ 10]

.由此,通过最小化势函数与总体密度间的误差平方

积分可优化估计对象的质量.具体来说,优化目标函数可

表示为一个约束条件为 #
n

i= 1

m i = 1和# i, m i ∀ 0的约束二

次规划问题,即

m in J=
m in

{m i }

1

2& ( 2)
d
#
n

i= 1
#
n

j= 1

m i&m j& e
- ( %xi - xj% / 2 )

2

-
1

n
#
n

i= 1
#
n

j= 1

m i & e
- ( % xi - x j% / )

2

( 3)

图 2 数据场中对象质量的简化估计

( = 0 078)

定性分析上式的

优化结果,可以发

现,少数位于数据

密集区的对象具

有较大的质量,而

大多数相距较远

的对象具有较小

的质量或者质量

为 0. 换言之, 数

据场的空间分布

主要取决于质量

较大的对象间的相互作用,其他大多数的对象由于质量太

小对场的形成实际上不起作用.为方便起见,我们将估计

所得的质量非 0的对象视为代表对象.如图 2所示为数据

场中 1200个数据对象的质量估计结果 (  = 0 078 ),其中

71个代表对象用删除圆圈加以标记.

3 2 数据的初始划分

给定代表对象集 D rep !D,初始划分时,每个代表对象

被视为一个聚类代表点,被同一个聚类代表点吸引的所有

对象被视为一个数据类,由此得到基于代表对象的中心聚

类定义:

定义 2 已知代表对象 x
* ∋ D rep及其质量m

*
,如果存

在子集C !D,使得 #x∋ C都存在一个点列 x0 = x, x 1, ∀,
xk ∋ ,使得 x

*
与 xk 间的距离小于等于 0. 705 &m *

且 x i

位于 x i- 1的梯度方向 ( 0< i < k ),则称 C 为以 x
*
为代表点

的聚类.

具体实现时,首先要剔除与所有代表对象的距离大于

3 的噪声数据,然后采用场强方向指引的爬山法将其他

数据对象划分给相应的代表对象,由此得到原始数据的初

始聚类划分.初始聚类的层次合并可通过迭代模拟代表对

象间的相互作用和运动来实现.

3 3 代表对象的动态合并

模拟代表对象间的相互作用和运动实现聚类合并本

质上是通过迭代模拟每个代表对象在小的时间段内的运

动来检查可能的类合并.假设代表对象 x
*
i ∋ D rep在时刻 t

的质量为m
*
i ( t ),位置矢量为 x

*
i ( t ), i = 1, ∀, |D rep |, 没

有外力的情况下,对象在数据场中受到的场力和瞬间加速

度可计算为

F
( t )

( x
*

i ) =m
*

i ( t) & #
x*j ∋ D rep

m *
j ( t ) & (x*

j ( t ) - x*
j ( t) )

& e
- ( %x

*

j ( t ) - x
*

i ( t ) % / )
2

( 4)

a
( t )
( x

*
i ) =

F
( t )

( x
*
i )

m
*
i ( t)

( 5)

如果 !t足够小,每个代表对象在 [ t, t + !t ]时间段内可近

似匀变速运动.考虑到 W righ t算法的收敛性问题,为了确

保算法的最终收敛,简单地令迭代初始时刻的速度矢量为

0,则 t + !t时刻的位置矢量可计算为

x
*

i ( t+ !t ) = x
*

i ( t ) +
1
2
a

( t )
( x

*

i ) & !t2 ( 6)

当两个代表对象相遇或者对象间的距离小于或等于 0. 705

 & (m
*

i ( t ) +m
*

j ( t ) )时,将其合并为一个新的代表对象

x
*
new ,根据动量守恒定律,新对象的质量、位置可分别计算

如下

m
*
new ( t ) =m

*
i ( t ) + m

*
j ( t ),

x
*

new ( t ) =
m

*

i ( t) & x
*

i ( t ) +m
*

j ( t ) & x
*

i ( t)

m
*

i ( t ) +m
*

j ( t )
( 7)

算法递归执行,直至所有的代表对象被聚合为一个对象或

者满足某个用户指定的算法终止条件.

迭代过程中时间间隔 !t可采用自适应选取方法, 即

每次迭代之前首先计算代表对象的当前最小间距 m in-

d ist和最大加速度 m ax- a,然后取 !t = 1
f

2m in- d ist

max- a
,
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图 3 不同聚类算法的聚类结果比较. ( a ) B IRCH ( k= 5 ) ; ( b ) k m ean s( k = 5 ) ;

( c ) CURE (k= 5, ∀= 0. 3,聚类代表点个数 = 10) ; ( d )D ata F ield s C lusterin g

(k = 5)

其中,常数 f代表时间分辨率,通常取值 50或

100.

3 4 算法描述与性能分析

基于数据场的层次聚类算法 (简称为 D ata

F ield C lustering算法 )可描述如下:

输入:数据集 D,影响因子  ;

输出:数据的层次划分 { # 0, # 1, ∀, # k } ;

算法步骤:

( 1)M = Estim ate- M ass(D,  ); / /简化估

计对象的质量

( 2)D rep = {x∋ D |M ( x ) > 0};

( 3) # 0 = In itialize- Partition (D, D rep, M ,  ); / /初始

划分

( 4) [ # 1, # 2, ∀, # k ] = D ynam ic- M erge( # 0, D rep ,

M ,  ) ; / /聚类合并

其中,影响因子  是一个重要参数,其值的选取可采

用文献 [ 10 ]所给的基于熵的  优选方法,即引入势熵 H =

- #
n

i= 1

∃ i

Z
log

∃ i

Z
度量势场分布的不确定性, ∃ i, i= 1, ∀,

n为对象 x i的势值, Z = #
n

i= 1

∃ i为一个标准化因子,通过最

小势熵H 来获取最优的  值.显然,这是一个以  为自变

量的单变量非线性函数的最优化问题,可采用简单的一维

搜索方法求解.

分析算法的时间复杂度:步骤 ( 1)通过求解式 ( 3 )的

约束二次规划问题简化估计对象的质量,求解约束二次规

划问题存在很多标准算法, 本文采用顺序最小优化方法,

该方法的优化结果不依赖于初始点的选取,时间复杂度为

O (n 2 ) [ 10] ;步骤 ( 2)把所有质量非 0的对象划分给相应的

代表对象形成初始划分,令代表对象的个数为 nrep,平均时

间复杂度为O (n rep & (n - nr ep ) );步骤 ( 3)迭代模拟代表对

象在小的时间段内的运动实现聚类合并,平均时间复杂度

为 O (n
2

rep );  的优化涉及势熵 H的迭代计算,时间复杂度

近似为O (n
2
);由此,算法总的时间复杂度为 O (n

2
+ ( n -

nrep ) & n rep + n
2
rep ) )O (n

2
).

实际应用中,考虑到O (n
2
)的时间复杂度不适用于大

规模数据集的有效聚集,可以采用样本容量 nsample ∃ n的随

机抽样方法进一步降低参数优化和质量估计的时间开销.

具体来说,首先从数据集 D 中随机抽取 n sam ple ∃ n个样本

作为参数优化和步骤 ( 1)的输入数据集,然后根据代表对

象集对原始数据进行初始划分,并迭代合并代表对象形成

不同层次的划分模式. 此时,算法总的时间复杂度为 O

(n
2
sam ple + ( n - nrep ) & nr ep + n

2
rep ) )O (n ).为了确保聚类结

果的有效性,样本容量 nsamp le的选择应尽可能保留原始数

据的分布特点.当 n很大时,推荐的最小抽样率
[ 5]
通常不

小于 5%.

4 实验结果与比较

这里,我们采用一个模拟数据集
[5]
来检验基于数据场

的层次聚类算法的有效性.该数据集包含 5个不同形状、

大小和密度的聚类及一些均匀分布的噪声数据,共 100,

000个数据点.考虑到 W right算法存在收敛性问题,而改

进的重力聚类算法需要调整太多的算法参数,我们选择流

行的 K m eans
[ 1]
算法和改进的层次聚类算法 B IRCH 和

CURE作为比较算法.所有程序用 M atlab 6. 1实现, 测试

在一台 PC机 ( P∗ /1G CPU、256M 内存 )上进行.

测试过程中,首先随机抽取 8000个数据点,采用 K

m ean s、BIRCH、CURE算法及基于数据场的层次聚类算法

进行聚类分析,聚类结果如图 3所示令聚类个数 k= 5. 显

然, B IRCH和 K m eans算法存在明显的球形偏见, CURE

算法在参数设置合适时能够正确发现数据分布的聚类结

构,但不能有效地处理噪声数据,从图中可以发现,所有的

噪声数据都被划分给最邻近的聚类. 相对而言,基于数据

场的层次聚类算法不仅具有良好的聚类质量,能够有效处

理噪声数据, 而且聚类结果不依赖于用户参数的仔细选

择.

图 4 Data Field C lustering算法的可扩展性

实验

利用测试数

据集进一步考察

基于数据场的层

次聚类算法的可

扩展性, 测试结

果如图 4所示,

显然, 该算法具

有良好的可扩展

性, 算法的执行

时间与数据集的

大小近似线性关

系.

5 总结

聚类是统计、模式识别和数据挖掘等领域中一个非常

基础且非常重要的研究方向,具有极其广泛的应用前景.

受物理学中场论思想的启发,本文提出一种基于数据场的

层次聚类算法.该方法将物质粒子间的相互作用及其场描
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述方法引入抽象的数域空间,通过模拟对象在虚拟数据场

中的相互作用和运动实现数据对象的自组织层次聚集.实

验结果显示,该方法不依赖于用户参数的仔细选择,能够

识别任意大小和密度的非球形聚类,对噪声数据不敏感,

且具有近似线性的时间复杂度.目前,该算法仅在实验数

据下进行了测试,今后有必要在具体应用领域中与其他聚

类算法进行深入细致的比较.此外,该算法主要是针对静

态数值型数据,如何对其进行扩展以便能够处理混合型数

据或者动态数据,有待于进一步地研究.
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