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基于最小平方和残差的高阶模糊联合聚类算法

黄少滨１　杨欣欣１

１　哈尔滨工程大学计算机科学与技术学院，黑龙江 哈尔滨，１５０００１

摘　要：目前，多数高阶联合聚类算法属于硬划分方法，不考虑聚簇重叠问题。为了更有效地分析具有重叠聚

簇结构的数据，提出了一种基于最小平方和残差的高阶模糊联合聚类算法（ＭＳＲＨＦＣＣ），该算法将聚类问题

转化为最小化模糊平方和残差的优化问题，推导出求解优化问题的隶属度迭代更新公式，设计出聚类过程的

迭代算法。实验结果表明，ＭＳＲＨＦＣＣ算法聚类效果优于目前已有的５种硬划分高阶联合聚类算法。
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　　近年来，现代信息系统产生了大量包含多种

类型数据的数据集，并且不同类型数据之间相互

关联［１，２］。如在论文出版系统中包含４种类型的

数据［１，２］，分别是作者、论文、会议和关键词。将

这种相互关联的多种类型数据称为高阶异构数

据［３，４］。为了有效挖掘高阶异构数据隐藏的模

式，有学者提出了高阶异构数据联合聚类 （简称

为高阶联合聚类）方法［３，４］。已有的高阶联合聚

类算法包括基于图划分的方法［３，５，６］，主要有ＣＢ

ＧＣ
［３］和 ＣＩＨＣ

［６］；基于信息论 的 方 法［４，７］，如

ＣＩＴ
［４］和 ＡＤＨＯＣＣ

［７］；基于犽 部图学习的方

法［８，９］，包括ＲＳＮ
［８］和ＳＫＧＣ

［９］；基于矩阵分解的

方法［１，２，１０，１１］，代表算法有ＳＲＣ
［１０］和ＳＳＮＭＦ

［１１］；

基于 ＧｏｏｄｍａｎＫｒｕｓｋａｌ的方法 ＣｏＳｔａｒ
［１２］；基于

排名的聚类方法，代表算法有 ＮｅｔＣｌｕｓ
［１３］。这些

聚类算法都是硬划分方法，一个数据要么“属于”

或“不属于”一个聚簇。然而在实际应用中，有些

数据同时属于多个聚簇，聚簇结构之间存在重叠

的部分，硬划分方法并没有考虑这种聚簇重叠问

题。为此，本文提出了一种基于最小平方和残差

的高 阶 模 糊 联 合 聚 类 算 法 （ｍｉｎｉｍｕｍ ｓｕｍ

ｓｑｕａｒｅｄｒｅｓｉｄｕｅｆｏｒｈｉｇｈｏｒｄｅｒｆｕｚｚｙｃｏｃｌｕｓｔｅ

ｒｉｎｇ，ＭＳＲＨＦＣＣ）。ＭＳＲＨＦＣＣ算法利用平方

和残差衡量不同聚簇数据之间关系的相异

度［１４，１５］，评估聚类质量。为了更好地描述重叠聚

簇的聚类结果［１６，１７］，在平方和残差中引入模糊概

念，将聚类问题转化为最小化模糊平方和残差的

优化问题。

１　犕犛犚犎犉犆犆算法

１．１　犕犛犚犎犉犆犆算法目标函数

由犡１＝｛狓１１，…，狓
１
狀
１
｝，犡２＝｛狓２１，…，狓

２
狀
２
｝，…，

犡犿＝｛狓犿１，…，狓
犿
狀犿
｝共犿 种类型数据组成高阶异

构数据，狀犻（１≤犻≤犿）表示第犻种类型数据犡
犻 的

数据 个 数。犡犻 与 犡犼 的 关 系 矩 阵 是 犇
（犻犼）＝

（犱
（犻犼）
狆狇 ）狀犻×狀犼，狆行狇列元素犱

（犻犼）
狆狇 表示狓

犻
狆 与狓

犼
狇 之间

的关系强度。设犡犻（１≤犻≤犿）划分为犓犻个聚簇，

残差犺
（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

是一种衡量关系犱
（犻犼）
狆狇 与狓

犻
狆 和狓

犼
狇 所在

聚簇内所有数据之间的关系相异度的指标［１４，１５］。

高阶联合聚类的目标是寻找每种类型数据最优的

划分，使得不同聚簇内数据之间的关系相异度最

低。可见，高阶联合聚类问题可以转化为不同聚

簇内的数据之间关系残差犺
（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

的平方和最小化

问题。另外，ＭＳＲＨＦＣＣ算法利用隶属度描述

对象属于某聚簇的程度。其目标函数定义如下：

犑＝ ∑
１≤犻＜犼≤犿

β犻犼∑

犓犻

犽犻＝１
∑

犓
犼

犽
犼
＝１
∑

狀犻

狆＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犻）
犽犻狆
狌
（犼）
犽
犼狇
（犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

）２＋

∑
犿

犻＝１

犜
（犻）
狌 （∑

犓犻

犽犻＝１
∑

狀犻

狆＝１

（狌
（犻）
犽犻狆
）２） （１）

式中，β犻犼为数据｛犡
犻，犡犼｝之间关系的权值，满足
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∑
犿

１≤犻＜犼≤犿
β犻犼＝１；隶属度狌

（犻）
犽犻狆
满足如下限制条件：

∑

犓犻

犽犻＝１

狌
（犻）
犽犻狆 ＝１，１≤狆≤狀犻，１≤犻≤犿 （２）

数据项 ∑
犿

犻＝１

犜
（犻）
狌 （∑

犓犻

犽犻＝１
∑

狀犻

狆＝１

（狌
（犻）
犽犻狆
）２）为模糊项；犜

（犻）
狌

为模糊度参数，用于调节隶属度狌
（犻）
犽犻狆
的模糊程度；

关系强度犱
（犻犼）
狆狇 的残差犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

有如下两种定义方

式［１４，１５］：

犺
（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

＝犱
（犻犼）
狆狇 －犪

（犻犼）
犽犻犽犼

（３）

犺
（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

＝犱
（犻犼）
狆狇 －犪

（犻犼）
狆犽犼
－犪

（犻犼）
犽犻狇 ＋犪

（犻犼）
犽犻犽犼

（４）

其中，

犪
（犻犼）
犽犻犽犼
＝∑

狀犻

狆＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犻）
犽犻狆
狌
（犼）
犽
犼狇
犱
（犻犼）
狆狇／（∑

狀犻

狆＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犻）
犽犻狆
狌
（犼）
犽
犼狇
）

（５）

犪
（犻犼）
狆犽犼
＝∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犼）
犽
犼狇
犱
（犻犼）
狆狇／∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犼）
犽
犼狇

（６）

犪
（犻犼）
犽犻狇 ＝∑

狀犻

狆＝１

狌
（犻）
犽犻狆
犱
（犻犼）
狆狇／∑

狀犻

狆＝１

狌
（犻）
犽犻狆

（７）

１．２　迭代更新规则

通过拉格朗日乘子法求解狌
（犻）
犽犻狆
的更新规则，

构造如下拉格朗日函数：

犔＝ ∑
１≤犻＜犼≤犿

β犻犼∑

犓犻

犽犻＝１
∑

犓
犼

犽
犼
＝１
∑

狀犻

狆＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犻）
犽犻狆
狌
（犼）
犽
犼狇
（犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

）２＋

∑
犿

犻＝１

犜
（犻）
狌 （∑

犓犻

犽犻＝１
∑

狀犻

狆＝１

（狌
（犻）
犽犻狆
）２）＋

∑
犿

犻＝１

（∑

狀犻

狆＝１

λ
（犻）
狆 （∑

犓犻

犽犻＝１

狌
（犻）
犽犻狆 －１）） （８）

其中，λ
（犻）
狆 为对应限制条件（２）的拉格朗日乘子。

由拉格朗日最优解的必要条件，分别求犔 关于

λ
（犻）
狆 和狌

（犻）
犽犻狆
的偏导数，并令其为零，则：

犔

λ
（犻）
狆

＝∑

犓犻

犽犻＝１

狌
（犻）
犽犻狆 －１＝０ （９）

犔

狌
（犻）
犽犻狆

＝ ∑
犿

犼＝１，犼≠犻
β犻犼∑

犓
犼

犽
犼
＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犼）
犽
犼狇
（犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

）２＋

２犜
（犻）
狌狌

（犻）
犽犻狆 ＋λ

（犻）
狆 ＝０ （１０）

结合式（９）和式（１０）可得狌
（犻）
犽犻狆
的更新迭代规则：

狌
（犻）
犽犻狆 ＝

１

犓犻
＋

１

２犜
（犻）
狌

（１
犓犻 ∑

犿

犼＝１，犼≠犻
β犻犼∑

犓犻

犽犻＝１
∑

犓
犼

犽
犼
＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犼）
犽
犼狇
（犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

）２－

∑
犿

犼＝１，犼≠犻
β犻犼∑

犓
犼

犽
犼
＝１
∑

狀
犼

狇＝１

狌
（犼）
犽
犼狇
（犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

）２） （１１）

　　综上所述，根据式（３）、式（４）两种残差计算方

式，设计ＭＳＲＨＦＣＣ算法的两种计算形式ＭＳＲ

ＨＦＣＣ＿Ｈ１ 和 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２。其中，ＭＳＲ

ＨＦＣＣ＿Ｈ１算法的计算步骤描述如下：

Ｉｎｐｕｔ：ｒｅｌａｔｉｏｎａｌｍａｔｒｉｘ 犇
（犻犼｛ ｝） 犻，犼＝｛１，２，…，犿｝，ｎｕｍｂｅｒｏｆ

ｃｌｕｓｔｅｒｓ 犓｛ ｝犻 犻＝｛１，２，…，犿｝，ｐａｒａｍｅｔｅｒ 犜
（犻）｛ ｝狌 犻＝｛１，２，…，犿｝ａｎｄ

τｍａｘ，ｐｏｓｉｔｉｖｅｗｅｉｇｈｔｓ｛β犻犼｝犻，犼＝｛１，２，…，犿｝。

Ｏｕｔｐｕｔ：Ｍｅｍｂｅｒｓｈｉｐｓ狌
（犻）
犽
犻狆
ｆｏｒｅａｃｈｔｙｐｅｄａｔａ犡

犻。

Ｓｅｔｐａｒａｍｅｔｅｒ犜
（犻）
狌 ａｎｄτｍａｘ；Ｓｅｔτ＝０；

Ｒａｎｄｏｍｌｙｉｎｉｔｉａｌｉｚｅ（狌
（犻）
犽
犻狆
）τ；

Ｃｏｍｐｕｔｅ（犪
（犻犼）
犽
犻
犽
犼
）τｕｓｉｎｇＥｑ．（５）；

ＲＥＰＥＡＴ

　ｆｏｒ１≤犻≤犿

　　　ｕｐｄａｔｅ（狌
（犻）
犽
犻狆
）τ＋１ｕｓｉｎｇＥｑ．（１１）；

　　　ｕｐｄａｔｅ（犪
（犻犼）
犽
犻
犽
犼
）τ＋１ｕｓｉｎｇＥｑ．（５）；

　　　ｃｏｍｐｕｔｅ（犺
（犻犼）
狆狇犽犻

犽
犼
）τ＋１ｕｓｉｎｇＥｑ．（３）；

　ｅｎｄｆｏｒ

τ＝τ＋１；

ＵＮＴＩＬｍａｘ犻，犽
犻
，狆｜（狌

（犻）
犽
犻狆
）τ＋１－（狌

（犻）
犽
犻狆
）τ｜≤εｏｒτ＝τｍａｘ

ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２与ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ１的计算

步骤类似，不同之处在于 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２利用

式（５）、式（６）、式（７）和式（４）分别更新（犪
（犻犼）
犽犻犽犼
）τ＋１、

（犪
（犻犼）
狆犽犼
）τ＋１、（犪

（犻犼）
犽犻狇
）τ＋１和（犺

（犻犼）
狆狇犽犻犽犼

）τ＋１。

根据式（１１）计算狌
（犻）
犽犻狆
的时间复杂度为犗（狀犻犓犻

∑
犿

犼＝１，犼≠犻

犓犼狀犼）；根据式（５）、式（６）、式（７）计算犪
（犻犼）
犽犻犽犼

的时间复杂度分别为犗（狀犻狀犼）、犗（狀犼）和犗（狀犻）。

高阶异构数据涉及犿种类型的数据，ＭＳＲＨＦＣＣ

＿Ｈ１ 和 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２ 的时间复杂度均为

犗（τ∑
犿

犻＝１

（狀犻犓犻∑
犿

犼＝１，犼≠犻

犓犼狀犼）），其中τ为迭代次数。

２　实验分析

２．１　数据集

采用文献［１３］的方法，利用Ｃｏｒａ论文数据

集，由会议、论文和单词组成高阶异构数据集犜１

和犜２，每个类别包含３００篇论文；采用文献［１２］

的方法，利用Ｃｏｒｅｌ图像数据集，由图像、单词和

图像分割组构建高阶异构数据集犐１和犐２，每个

类别包含１００张图像；采用文献［５］的方法，利用

ＩＡＰＲＴＣ１２Ｂｅｎｃｈｍａｒｋ数据集，由图像、特征和

单词构建高阶异构数据集犘１，每个类别包含３００

张图像。论文和图像类别、单词数见表１。

２．２　结果分析

２．２．１　重叠聚簇结构分析

图１为 ＭＳＲＨＦＣＣ算法在犐１数据集上挖

掘的聚簇结构可视化结果，可以看出存在明显的

聚簇重叠结构，犜１、犜２、犐２和犘１数据集中也具有

９３２
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表１　标准数据集

Ｔａｂ．１　ＢｅｎｃｈｍａｒｋＤａｔａｓｅｔｓ

简称 数据集 单词数 类别

犜１ Ｃｏｒａ ２０００ ｄａｔａｂａｓｅ，ａｒｔｉｆｉｃｉａｌｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅ

犜２ Ｃｏｒａ ２０００ ｏｐｅｒａｔｉｎｇｓｙｓｔｅｍｓ，ａｒｃｈｉｔｅｃｔｕｒｅ

犐１ Ｃｏｒｅｌ １１６ ｃｏｗ，ｇｒａｓｓ，ｈｏｒｓｅｓ

犐２ Ｃｏｒｅｌ １１４ ｔｒｅｅ，ｂｉｒｄ，ｓｋｙ

犘１ ＩＡＰＲ １０００ ｔｒａｖｅｌｅｒ，ａｎｉｍａｌ

类似的现象。图２为犘１数据集中图像对于第一

个聚簇的隶属度值，２６０～３７６之间的图像为聚簇

重叠部分，隶属度值接近于０．５。表２为犘１数据

集中聚簇重叠部分图像的隶属度示例。这些图像

既属于ｔｒａｖｅｌｅｒ聚簇，又属于ａｎｉｍａｌ聚簇，因此难

以严格地将数据划分到ｔｒａｖｅｌｅｒ聚簇或者ａｎｉｍａｌ

聚簇中。可见，ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ 算法更客观地描

述了现实世界数据的聚类结果，能够有效地分析

具有聚簇重叠结构的数据。

图１　聚簇结构可视化结果

Ｆｉｇ．１　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＶｉｓｕａｌＣｌｕｓｔｅｒＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓ

图２　犘１数据集图像隶属度值分布

Ｆｉｇ．２　ＤｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆＭｅｍｂｅｒｓｈｉｐｓｏｆ

Ｉｍａｇｅｓｉｎ犘１Ｄａｔａｓｅｔ

２．２．２　准确性分析

将 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ１和 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２算

法与目前已有的５种“硬划分”高阶联合聚类算法

进行准确率对比，包括ＣＢＧＣ
［３］、ＣＩＴ

［４］、ＲＳＮ
［８］、

ＮＭＦ
［１１］和ＣｏＳｔａｒ

［１２］。图３所示为以上算法聚类

结果的正则化互信息（ｎｏｒｍａｌｉｚｅｄｍｕｔｕａｌｉｎｆｏｒ

ｍａｔｉｏｎ，ＮＭＩ）值。首先，ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ１ 和

ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２算法的聚类结果明显优于目前

已有的５种“硬划分”高阶联合聚类算法，这一定

程度上是由于模糊方法能更有效地描述具有重叠

聚簇结构数据的聚类结果。其次，ＭＳＲＨＦＣＣ＿

Ｈ２算法的聚类结果略优于 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ１的。

其原因在于 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ２算法在计算残差时

不仅考虑了某对数据之间的关系与数据所在聚簇

内其他关系的差异，而且考虑了与此对数据相关

的其他关系的差异。

表２　犘１数据集中重叠聚簇部分图像隶属度值示例

Ｔａｂ．２　ＥｘａｍｐｌｅｓｏｆＭｅｍｂｅｒｓｈｉｐｏｆＩｍａｇｅｓａｔｔｈｅＯｖｅｒｌａｐｓｏｆＣｌｕｓｔｅｒｓ

簇１ ０．４８５ ０．４９３ ０．５１３ ０．４８１ ０．５０９ ０．５２４ ０．４９７ ０．５１８ ０．５０７ ０．５１３ ０．５１９ ０．５０７

簇２ ０．５１５ ０．５０７ ０．４８７ ０．５１９ ０．４９１ ０．４７６ ０．５０３ ０．４８２ ０．４９３ ０．４８７ ０．４８１ ０．４９３

图３　不同算法聚类结果的ＮＭＩ值

Ｆｉｇ．３　ＮＭＩＶａｌｕｅｓｏｆＣｌｕｓｔｅｒｉｎｇＲｅｓｕｌｔｓ

２．２．３　收敛性分析

从图４可以看出，ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ１和 ＭＳＲ

ＨＦＣＣ＿Ｈ２算法在５个数据集上迭代４０次左右

达到收敛状态，具有较好的收敛性。

３　结　语

本文提出了基于最小平方和残差的高阶模糊

联合聚类算法 ＭＳＲＨＦＣＣ＿Ｈ１和 ＭＳＲＨＦＣＣ＿

Ｈ２，该算法能够更有效地描述和分析具有聚簇重

叠结构的高阶异构数据，获得更加符合实际的聚

类结果。

０４２
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图４　ＭＳＲＨＦＣＣ算法的收敛性

Ｆｉｇ．４　ＣｏｎｖｅｒｇｅｎｃｅｏｆＭＳＲＨＦＣＣＡｌｇｏｒｉｔｈｍ
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