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一 种基于动态网格技术的 K-means初始质心选取算法 

张 真，任贺宇 
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摘 要：针对 K-means算法随机选取中心点而无法得到全局最优误差平方和 SSE的问题，提出了一种基于移动网 

格技术的K-means中心点选取算法，该算法在明显减少K-means算法的迭代次数的同时，近似得到SSE的全局最 

优． 
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Abstract：In order to solve the problem that K-means Algorithm cannot get global optimal SSE(sum of the squared 

error)by choosing centers randomly，this paper presents a new algorithm of choosing centers of K-means based on 

shifting grid，which decreases iterative time of K-means obviously and gets the global optimal of SSE approximately． 
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1 引言 

K—means算法在处理大数据集时，具有可伸缩 

性和高效率。但该算法的执行效率和效果容易受初 

始质心点的选取影响。 

针对该问题，本文提出了一种基于动态网格l1 

的 K—means中心点选取算法[2 ]，该算法利用动态 

网格的密度可达性[5]，确定出聚类的个数K，并选取 

出比较合理的初始中心点位置，从而提高K-means 

算法的效率和聚类精度_6]． 

2 相关概念与定义 

假设A一 {A ，Az，A。，⋯，A }是一个有界、全 

序域的集合，S：==A ×Az×⋯，A 是一个k维数值 

空间，其中A ，A ，⋯，A 表示S的k个维或k个属性 

域，k维数据集X={z。，z ，⋯，z )表示S上的一个 

点集，其中 一< ，勋 ，⋯，z >表示一个数据 

点，z 为数据点 的第J维的值． 
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定义 1：动态网格 
d 

定义一个动态网格为超矩形区域：【J[五一 
一 1 

Eps ／2，z +Eps ／zq，其中z：==(z1， 2，⋯ ，xd)为 

中心点，Eps 一 (max{z }一min{z ))／k，志为按固 

定网格划分方法每一维上划分的区间个数．这样定 

义网格的方式就保证了生成的网格数远远小于数据 

点数 ，且与数据点的维度无关，也无空网格的出 

现． 

定义 2：网格密度相连和相离 

如果 网格 g 、gJ满 足 density(g n gJ)≥ 

threshold，则定义网格 g 、gJ为密度相连的．其中 

density(g n gJ)定义了两个网格相交区域的密度， 

threshold为密度阈值． 

如果两个网格不是密度相连关系，则称两个网 

格相离． 

本文对两个网格之间只定义两种关系：密度相 

连和相离，如果两个网格在物理上相交，但相交区域 
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无任何数据点或相交密度小于 threshold，则两个网 

格均可能为聚类的边界，因此，本文中的定义是合理 

的． 

定义 3：网格划分无向图 

以网格为顶点，以两个网格是否密度相连为边 

所构成的无向图为网格划分无向图． 

3 动态网格划分技术 

动态网格划分技术是针对固定网格划分技术和 

自适应网格划分技术而提出了一种网格划分技术， 

该划分技术的优点如下： 

(1)不产生空网格，减少了网格数量； 

(2)网格数量与数据集维度无关，只与数据集大 

小和分布有关； 

(3)网格划分快． 

动态网格的划分过程为：算法读人一个数据点， 

先判断该点是否属于已生成的网格．若是，则将该点 

存入该网格中；若一个点属于多个网格，说明这些网 

格是相交的，则记录下网格相交的信息和共享点信 

息；若该点不能落人任何一个已有的网格中，按照定 

义1，以该点为中心，以Eps 为第i维的边长创建一 

个网格．继续这一过程，直到所有的点都处理完毕为 

止．图 1中给出了划分算法的流程图． 

图 1 动态网格划分算法流程图 

从网格的划分过程可以看出，网格的数量独立， 

只与数据集的大小以及数据点的分布有关．图 2中 

以更直观的方式给予展现． 

为了降低算法的复杂度空间复杂度，在网格的 

划分过程中只需记录落入网格中的点数与网格间的 

相交信息，而无需在网格中记录相应的数据点信息． 

图 2 固定 网格划分方式示意图图表 

4 选取 K—means聚类个数 K和初始质心 

4．1 计算聚类个数K 

完成网格划分后，按照定义 3生成网格划分无 

向图．在生成该无向图之前，需计算任意两个网格之 

间的密度可达性，对于图3所示网格划分示意图，得 

到的网格划分无向图如图 3(b)所示． 

(a， 【b) 

图 3 网格划分无向图 

因此，聚类 K的个数即为网格划分无向图中连 

通子图的个数，对于图 3所示情况，网格划分无向图 

中包含 3个连通子图，则聚类个数为 3．但本策略易 

受孤立点的影响，因为对于孤立网格，算法也会为其 

生成一个包含当个顶点的图，对于此种情况，可以通 

过为算法添加去除孤立网格的步骤加以消除，本文 

旨在考虑如何合理地选取 K-means算法的初始质 

心以提供算法的效率和性能，因此就此问题不做深 

入讨论． 

4．2 选取聚类初始质心 

K—means算法对初始质心的选取是敏感的，初 

始质心的选取将影响算法的迭代次数和算法能否近 

似得到全局最优 SSE，进而影响算法的执行效率和 

聚类精度． 

基于动态网格划分的中心点选取策略为：根据 

数据集的网格划分无向图选取 K—Means算法的初 

始中心，其选取依据如下： 

(1)对于只有一个顶点的连通子图，规定初始质 

心为该顶点的中心； 

(2)对于包含多个顶点的连通图，规定初始质心 

为连通图顶点的质心，计算公式如下： 

▲ 
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gi．Count gi．Center．Xi 

X 一 上L——_—————一  (1) 

∑g ．Count 

式中，X 为初始质心在数据集第i维上的坐标，g ． 

Count为网格 g 中包含数据点个数，g ．Center．X 

为网格g 的中心在数据集第i维上的坐标，C为该连 

通子图所包含的顶点个数． 

5 算法描述 

基于动态网格划分技术的 K-means中心点选 

取算法主要包括动态网格划分、构造网格划分无向 

图和初始化聚类质心． 

算法 AGAR： 

输入：数据集，网格密度相连阈值threshold 

输出：K—means算法初始聚类质心 

1．动态网格划分 

1．1 读取数据点，划分网格 

1．2 保存网格内数据点总数和网格相交信息 

2．构造网格划分无向图 

2．1 读取网格密度可达信息 

2．2 生成网格划分无向图并存储 

3．计算初始质心 

3．1 遍历网格划分示意图，得到连通子图 

3．2 为每一个连通子图选取质心 

读取网格密度可达信息的步骤可以采取深度优 

先搜索或者广度优先搜索算法，对于无向图的存储 

通常采用索引结构以提高算法的性能．对于步骤 3， 

在寻找连通自动的过程可以同时记录顶点信息，在 

得到一个子图后即可直接算得初始质心，且可减少 
一 遍对图的遍历． 

6 算法分析与实验结果 

6．1 时间复杂度分析 

设数据集大小为 ，维度为d，生成网格的个数 

为m，读取数据点的时间复杂度为 0( )，判断数据 

点是否在一个网格中需要执行 d次，所以算法在第 
一 阶段的平均时间复杂度为O(n* )；在算法的第 

二阶段，按深度或者是广度优先搜索的原则查找网 

格是否密度相连的信息，则算法的平均时间复杂度 

为O(m+ )，假设有e对网格密度相连；在第三阶 

段，算法的平均时间复杂度为0( )．因此，算法的 

整体时间复杂度为0( )．从时间复杂度上来看，在 

执行 K—means算法之前执行本算法并不会增加 

K—means算法的时间复杂度． 

6．2 实验结果分析 

实验环境为：Intel(R)Pentium(R)4 CPU 

2．40 GHz，内存：256 MB，操 作 系统：Microsoft 

Windows XP Professional，算法编写语言为JAVA， 

JDK 1．5． 

为了说明算法的有效性，就 K—means算法的迭 

代次数、最终SSE和聚类效果做了相关实验． 

图 4中“系列 1”表示在执行 K-means算法之 

前，采用本算法选择了初始质心后的算法性能，“系 

列 2”表示随机为 K—means算法选择初始质心的算 

法性能．图 4(a)反映的是 K—means算法的迭代次 

数，图4(b)反映的是最终 SSE值的比较．x轴为数 

据集大小． 
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+ 系列1 

+ 系Y02 

图 4 算法性能比较 

对于图5(a)中的数据集，数据集大小为12 736， 

包含 6个聚类，如果在执行 K—means算法之前首先 

采用本算法选择初始质心点，一次执行的聚类效果 

如图 5(b)所示，图 5(c)则是通过为 K-means算法 

随机选择质心点可能出现的聚类效果． 

、骧 漂 
(a)数据集原图 (b)K．means选择 (c)K-means选择 

初始质心 初始质心 

图 5 K-means选择初始质心 

通过实验可以说明，在执行 K—means算法之前 

采用 AGAR算法初始化质心，能够较大幅度地减少 

聚类的迭代次数和提高聚类的准确度． 

7 结束语 

本文基于动态网格划分技术提出了一种寻求 
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K-means算法初始质一fl,的新算法，该算法在不增加 

K—means算法时间复杂度的情况下减少了 K—means 

算法的迭代次数，使 SSE近似全局最优，并提高了 

聚类精度． 
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