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[摘要 ] � 约束聚类是聚类研究中的热点之一.文章就此探讨了在聚类过程中引入领域知识进行 "约束 "的方法.介绍了约束聚

类的定义,并按约束的应用将约束条件归并为全局约束、实例约束、其它约束等,然后概括了相应约束条件下的算法, 最后介绍

了约束对于聚类带来的益处和问题.
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Abstrac t: Constra ined C luster ing is one of the hotspots in c lustering researches. The m ethods o f im porting background

inform ation to constra in cluster ing is d iscussed. The concept o f constra ined c lustering, c lassify the constra ined cond itions

into globa l constraints, instance constrain ts and others constra ints acco rding to the application o f constraints are presen-

ted. Then the a lgo rithm s under different constrained cond itions are summ arized. F ina lly, the bene fits and problem s from

constra ints are discussed.
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� � 聚类是按照对象的某些属性,将对象分成相似的对象类的过程.聚类的目标是使得类内的对象尽可能

地相似,类间的对象尽可能地相异.与分类不同,聚类通常没有先验知识或背景知识作为指导,是一个基于

对象相似性的自动探测的、无监督学习过程.由于用户常常具有清晰的应用需求,所以在许多实际应用中,

有效的解决方案更倾向于将用户偏好或约束加入聚类过程中,从而对知识发现的结果产生重要的影响,帮

助我们寻找到用户感兴趣的或更加符合用户需求的知识模式.

1� 约束聚类的定义

约束聚类是指特定的领域知识以 �约束�的形式表达, 并嵌入到聚类过程中的方法.约束聚类
[ 1]
的定

义为: 给定一个具有 n个对象的数据集合D, 距离函数为 df: D �D � R, 一个正整数 k,一组约束条件 C,将

数据集合 D划分为 k个不连接的部分 ( C l1, C l2, �, C lk ), 使得目标函数 D ISP = �
k

i= 1
d isp(C li, repi )最小,并

且每个类都满足约束条件 C,记做 C li� C.其中, d isp( C li, rep i )定义为 �p � C lidf (p, rep i ),是类 C li中的每个

对象与代表点的距离总和; repi是类 C li中的代表点.

2� 约束类型及算法

约束是一种背景知识也称为领域知识,是关于挖掘领域的已知信息. 对于约束的分类, 有多种划分方

法. Tung
[ 1]
等按约束的性质和应用,把约束分为单个对象约束、障碍物约束、聚类参数约束和单个簇约束.

W agstaff
[ 2]
将聚类问题中可用的背景知识按约束作用的范围分为 4种: 全局级约束、聚类级约束、特征级

约束和实例级约束. H an和 K amber
[ 3]
按约束性质将约束分为对距离或相似度函数的约束、对各个簇的性
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质用户指定的约束及基于 �部分 �监督的半监督聚类. 我们采用W agsta ff的分法,将约束归并为全局约束、

实例约束和其它约束.

2�1� 全局约束
全局约束是对全体数据有效的约束, 它的形式常用的有近邻信息和障碍信息.近邻信息用于二维图像

以及三维空间数据对象等的分析,障碍信息主要用于空间数据的挖掘.

对于二维图像来说,近邻信息是:与当前像素相邻的像素更有可能与当前像素归入同一类.基于这种

假设, The iler和 G isler提出的 contig-k-means算法
[ 4]
综合考虑了方差和近邻两方面的影响,并通过 �� [ 0,

1]来调节两方面的影响,即目标函数 E= �D十 ( 1- �)V
*
,其中 D是与近邻信息有关的函数, V

*
由方差决

定.

障碍信息是指空间数据中,河流、湖泊等障碍物对挖掘的约束. Tung, H ou和 H an最早界定了在障碍物

约束下的聚类问题,并且提出了 COD-CLARANS
[ 5 ]
算法.该算法的核心思想:在考虑障碍物约束的条件下,

通过 1个预处理步骤构造一个可视图,根据图来计算存在障碍物的情况下 2个对象之间的距离,这个距离

不是直线距离,而是可能因为障碍物而变成的折线距离即障碍距离.然后用障碍距离来计算任意两样本点

的最近距离,并将采样技术和 PAM相结合,通过迭代的方法来完成在障碍物约束下的聚类问题.

AUTOCLUST +
[ 6 ]
是基于算法 AUTOCLU ST,利用 Delaunay三角网来对数据点进行划分, 同时将约束

物以多边形来表示.先构建 Delaunay三角网,然后在不考虑任何障碍物的情况下,计算所有点的边长的标

准误差均值,以获得全局信息,再将所有与障碍相交的边删除,最后基于前面的步骤, 将 AUTOCLUST算法

用于这个平面图,达到分割聚类的目的. DBC luC
[ 7]
算法以基于密度的算法 DBSCAN为基础, 根据对象间的

可见性和连通性来体现障碍约束和便利体约束.用多边形表示各种形状、大小的障碍物, 并用一个预处理

即多边形约简算法来降低搜索障碍多边形的复杂度.此算法能发现任意形状的簇,并且对噪声和输入顺序

不敏感.

DBCOD
[ 8 ]
算法基于 DBCLuC算法,在预处理时,采用多边行障碍线法将障碍物多边形合并化简, 然后

采用可视图方法得到最短障碍距离,由于采用障碍物与最小边界矩形 (M BR)的交叠操作,有效的减少了

多边形边的数量. DBRS+
[ 9]
算法在基于 DBRS算法,考虑了障碍物和便利体,提出 � Chop and Conquer�的

方法来处理障碍对象,无需任何预处理,约束条件已经在聚类过程中处理完成. GKSC-OC
[ 10]
算法结合遗传

算法和 K-M edo ids算法,首先生成初始群体,然后计算每个个体的适应度,并选择优胜个体得到新的群体,

再进行交叉和变异操作,最后用 K-M edo ids算法选取最优个体.该算法加快了收敛速度和提高了全局搜索

能力.

2�2� 实例约束
实例约束是对个别实例或一些实例间的关联所作的约束,它可以是对单个实例独立的约束,也可以是

对实例间的关联的约束.

W agstaff引入的实例之间的关联
[ 11]

,限定某些数据对象应该分入一类或某些数据对象不应分入一类.

为了描述数据对象间的这两种限制, W agsta ff引入了 Mus-t link和 Canno-t link两种约束,并分析了它们的对

称性及有限的传递性.一般来说,假定所给的限制不存在互相矛盾的情况,即对于 2个给定的数据对象 P

和 Q: M us-t link(P, Q ) = true和 Canno-t link(P, Q ) = true不会同时成立.已有的基于对象间这两种约束的

算法在利用约束实例对之前,均会依据以上性质,对所给的限制加以扩充.这样, 算法在执行时实际所加的

约束对数一般会多于最初提供的. Ian Dav idson等引入了 �约束和 �约束
[ 12 ]

, �约束规定了 1个类中的实

例与其它的类中的每个实例的最小距离为 �; �约束规定 1个类中的每个实例都必须有另一个实例, 并且

两者的距离最大为 �.

COP-COBWEB
[ 11]
算法基于 COBWEB算法,在描述数据对象间的关系时,引入了 Mus-t link和 Canno-t

link两种约束, 对数据对象进行 Mus-t link或 Canno-t link约束检查, 对满足不同的约束, 分入不同的类别

中.算法分为 Mus-t link检查、添加、新建、合并、分解、更新等步骤. COP-KMEANS
[ 13]
算法在 K-means基础上

加上 Mus-t link和 Canno-t link两种约束, 将数据对象归入 (或不归入 )同一组, 从而直接提高准确率.

CCL
[ 14]
算法是对 Complete- link算法的改进,在计算出数据间的距离后, 用 Mus-t link和 Canno-t link来调整

距离矩阵,将 Mus-t link约束的数据对象间的距离置 0, 然后再调整距离矩阵:若 D ab + D ac < D bc, 则令 D bc =

�129�

郭建军,等: 约束聚类算法研究



D a b + D ac,其中 a, b, c为数据对象, D为两个数据对象间的距离.最后将 Canno-t link约束的数据对象间的距

离设为无穷大.这样就基本满足了 Mus-t link和 Canno-t link约束. 由于 Mus-t link约束得到扩展, 算法准确

率得到提高. CKS
[ 15 ]
算法引入了子集,并将 Mus-t link和 Canno-t link约束应用于数据对象与集合间,集合与

集合间,突破原有分隔模型的缺陷, 有效提高了准确率. CON-CLIQUE
[ 16]
算法在 CLIQUE算法基础上引入

实例约束,对 K 个一维空间聚类中类数目最小的维 Dm in施加约束,得到 Dm in的条件稠密单元,然后将其与

其它 K - 1个一维空间稠密单元生成候选稠密单元, 再与 CL IQUE算法的反单调性质相结合,实现了对候

选簇进行 �剪枝�操作,减少了算法搜索过程中的盲目性,提高了效率和聚类质量.

2�3� 其它约束
除了上述的约束类型外,还有属性约束、数字约束

[ 17]
、利用标记数据产生约束、�约束

[ 18]
等约束.其

中, �约束采用三角不等式原理,因为 |D (a, b ) - D ( b, c) |� D (a, c) � D (a, b ) + D ( c, b ),如果 |D ( a,

b ) - D ( b, c) |超过 �,则 D (a, c)也必定超过 �,所以不必计算 D ( a, c),并且 a, c不能放入同一个簇.基

于数字约束的 CDC
[ 17 ]
算法的主要思想就是计算点与各个类之间的代价函数 Cost( C l),将使 Cost最小的

数据对象放入该类中, 直到所有的点不再移动. 利用标记数据产生约束如 Constra inted-K M eans算法和

Seeded-KMeans算法
[ 19]

.它们都使用已标记的数据进行初始,然后用以标记数据产生的约束来指导聚类过

程.它们使用种子点初始化 K-M eans算法, 不过不同于 K-M eans的 K 随机均值, 而是用第 i个种子集合的

均值初始化第 i个类;不同的是 Seeded-KM eans算法种子点只用于初始化,而不用于后续处理,种子点的标

记可能被改变,而 Constra inted-KM eans算法在聚类过程中种子数据的类标记不变,只有非种子数据的标记

被重新标记.

3� 结语

约束是背景信息的一种体现,它能够给聚类分析这一无监督分析过程带来指导. 对背景知识的有效利

用,可以使约束聚类算法获得更多的启发式信息,从而减少搜索过程中的盲目性,提高算法效率和聚类质

量.首先带有类标识的数据能够指导我们更好地设定距离或相似度的度量方式, 从而提高聚类精度; 其次,

聚类级约束能够帮助我们在聚类过程中获得具有特定性质的期望簇;最后, 对分层聚类算法来说, 约束能

够有效的减少运行时间,提高聚类算法的效率.不过约束的使用也带了不少问题,主要包括两个方面:是否

存在满足所有约束条件的聚类可行解的可行性问题和高度不一致的约束集合引起的精度消减问题. 这两

方面的问题仍在研究当中.
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