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挑选聚类算法的网格连通图方法① 
李翔宇, 王开军, 郭躬德 
(福建师范大学 数学与计算机科学学院, 福州 350007)  

摘 要: 每一种聚类算法都有其适合处理的特定分布的数据集. 为了给未知分布数据集挑选合适的聚类算法, 提
出了一种挑选聚类算法的网格连通图方法 SCGG. SCGG 通过对数据潜在类结构的分析, 若含有环形结构类则选

择层次聚类的单连接算法对数据聚类, 否则选择 k-means 算法. 实验显示该方法十分的有效, 能够挑选到合适的

聚类算法对数据聚类.  
关键词: 网格连通图; 挑选聚类算法 
 
Selection of Clustering Algorithms Based on Grid-Connected Graph 
LI Xiang-Yu, WANG Kai-Jun, GUO Gong-De 

(School of Mathematics and Computer Science, Fujian Normal University, Fuzhou 350007, China) 

Abstract: Each clustering algorithm has its suitable treatment of specific distribution data set. The SCGG method based 
on the Grid-Connected Graph is proposed to select suitable clustering algorithm for unknown distribution data set. The 
SCGG method analyses the potential structure of the data set. If the data set has ring clustering structure, the method 
select a single hierarchiral clustering algorithm, otherwise it selects the k-means. Experiment results show that SCGG is 
very efficient and successful. 
Key words: grid-connected graph; selection of clustering algorithms
  
 

聚类是将数据对象分成类或簇的过程,使同一个类

中的对象之间具有很高的相似度, 而不同类的对象高度

相异[1]. 目前, 传统的聚类算法大致可以分成: 层次方

法、划分方法、基于密度的方法、基于网格的方法和基

于模型的方法, 这些算法的聚类过程一般都采用不同的

聚类准则. 对给定的数据集, 不同的聚类算法, 或者甚

至一种聚类算法使用不同的参数, 一般会产生不同的聚

类结果[2]. 每一种聚类算法对具有某种特定分布的数据

相对其他算法会有较好的聚类结果. 例如, K-means 算法

仅适合于聚类结果为凸形(即类簇为凸形)的数据集[3], 而
对于非凸形(如环形) 的数据,文献[4,5]显示其效果较差. 
文献[6]中描述层次聚类的单连接算法对具有环形结构

类的数据有较好的聚类效果, 与 K-means 相比, 该算法

对具有环形结构类的数据聚类效果更好. 如果事先对数 
 

 
 
据进行分析并获得数据的潜在类结构, 然后依据备选聚

类算法对该类结构数据的适用性, 挑选出更适合这种类

结构的聚类算法对数据聚类, 那么可以得到较好的数据

聚类效果.  
为了实现给未知分布数据集挑选聚类效果更好的

聚类算法, 本文提出了一种挑选聚类算法的网格连通

图方法(Selection of Clustering Algorithms Based on 
Grid-Conected Graph, SCGG). 这种方法首先通过对给

定数据划分二阶网格空间, 然后根据二阶网格空间上

的白网格构建网格连通图, 通过连通图的数目可以发

现数据集中潜在的环形(包括有较小缺口的环形)结构

类, 最终根据数据中是否含有环形结构类这一特征, 
从层次聚类的单连接算法和 k-means 算法中挑选具有

最好聚类效果的算法对数据聚类.  
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1 SCGG方法的相关定义 
SCGG 方法通过网格连通图的数目发现数据集潜

含的环形类结构, 根据给定的数据集构建网格连通图, 
此过程中涉及相关名词的定义如下:  

定义 1(数据空间划分)d 维数据集所在的数据空间

D=A1 × A2 × A3 ×…× Ad, 其中 Ai=[Mini, Mini+ 
(m+1)( Maxi-Mini)/ m)(1≤i≤d), 且 Maxi、Mini分别是

数据集在第 i 维上的最大值与最小值, m 是维分割参

数. 注: 设置 m+1 是为了让某一维上有最大值的数据

点能够包含在数据空间中.  
定义 2(网格单元)按照定义 1 的方式划分 d 维数据

空间, 每一维都划分成 m+1 个间隔段, 则该数据空间

被分成(m+1)d 个大小相等且互不相交的网格单元. 网
格单元 U 可以表示为:  
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其中, 0≤kj≤m, 1≤j≤d.  
定义 3(边缘网格单元)数据空间按定义 2的网格单

元划分后, 每一维上都有一个连续区间 A, 在这个区

间的两侧各增加一个长度为( Maxi-Mini)/ m 的间隔段, 
由此增加了若干的网格单元, 称这些网格单元为边缘

网格单元.  
定义 4(网格特征向量)u(id, den, mean)代表一个网

格单元(包括边缘网格单元)的网格特征向量. id 为网格

编号, 表征该网格单元在网格空间中的位置信息; den
为该网格单元的密度; 网格质心点(简称”质心点”):  
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q
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其中, vq是落入该网格单元的第 q 个数据点.  
定义 5 (黑白网格). u.den>Minpts 时, 称该网格单

元为黑网格, 否则称为白网格, 其中 Minpts 为该网格

单元所处的网格空间上的密度阈值.  
定义 6 (一阶网格空间). 按照定义 2的网格划分方

式将 d 维数据集的数据空间划分得到的网格空间称为

一阶网格空间.  
定义 7 (二阶网格空间). 首先在一阶网格空间中, 

黑网格的质心点构成一个质心数据集; 然后将质心数

据集划分成定义 1 中描述的数据空间; 最后分割该数

据空间, 使其被分割成定义 2 的网格单元, 同时按照

定义 3 描述的方式增加边缘网格单元. 由以上步骤得

到的网格空间称为二阶网格空间.  
定义 8 (网格单元连通). 网格空间的两个网格单

元, 它们之间存在公共边时认为这两个网格单元连通.  
定义 9 (网格连通图). 以网格单元作为为图的节

点, 从每个节点出发, 以边(两个网格单元是网格连通

时, 认为两个节点之间有边)为路径, 可以到达图中的

任意节点.  
 
2 SCGG方法 

SCGG 方法可以分成数据类结构分析与聚类算法

选择两个部分. 数据类结构分析分为构建二阶网格空

间与构建网格连通图. 对给定数据集, SCGG 方法首先

通过构建二阶网格空间; 然后根据该空间上的白网格

单元构建网格连通图, 并依据网格连通图的数目判断

数据集中是否潜含环形结构的类; 若含有环形结构的

类, 则挑选单连接算法聚类, 否则, 选用k-means聚类.  
2.1 二阶网格空间的构建 

首先将给定数据集的数据空间划分成一阶网格空

间, 然后依据定义 6 将数据点映射到一阶网格空间中, 
这样可以将数据集的类结构问题转换成该空间上黑网

格的结构问题.  
具有环形结构类的数据投射到一阶网格空间后, 

可能会出现图 1中所示的环形结构(黑网格在其所在空

间上构成的结构, 使得一部分白网格与空间上其他白

网格无法连通时, 我们认为黑网格构成环形结构)有缺

口. 提取一阶网格空间中黑网格的质心点可构成由质

心点组成的数据空间, 将质心点数据空间划分网格空

间(该网格空间中的网格单元粒度相对变大), 这样就

可以使得类似图 1 中有缺口的环形结构转换成图 2 的

环形结构.  
质心点数据空间划分成二阶网格空间时, 首先将

质心点数据空间按照定义 2 划分网格单元, 然后增加

边缘网格单元构成二阶网格空间. 增加边缘网格单元

的目的是为了避免黑网格在网格空间维度的两端时造

成白网格不能连通. 如图 2 所示, 1、3、7、9 号白网格

分别单独构成一个网格连通图, 而 SCGG 方法的目的

是让 1、3、7、9 这几个网格单元在同一个网格连通图

中. 增加边缘网格单元后可以使得这些网格能够连通

成一个网格连通图, 如图3所示, 13号白网格构成一个

连通图, 其他白网格构成一个网格连通图.  
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图 1  数据点划分空间 

      
图 2  质心点划分空间   图 3  增加边缘网格后的空间 

 
二阶网格空间的构建步骤如下:  
1)根据给定的数据计算网格分割参数 m, 并以此

构建该数据集的数据空间. 然后对该数据空间每一维

的区间划分出 m+1 个间隔段, 由此可以分割出(m+1)d

的网格单元, 这些网格单元构成了一阶网格空间;  
2)分配数据点到由步骤 1 所得到的一阶网格空间

中, 然后计算该网格空间中各个网格单元的密度, 并
依据定义 5 由一阶网格空间的密度阈值 Minpts 区分

黑、白网格, 最后计算黑网格质心点;  
3)由步骤 2 中的黑网格质心点建立质心点数据集. 

类似于步骤 1 的方式将质心点数据集的数据空间划分

成若干个网格单元, 这些网格单元在同一维上的间隔

段构成的一个连续的区间, 并在这个区间的两侧各增

加一个该维的间隔段, 这样就增加了一定数量的网格

单元(即边缘网格单元). 由划分质心点数据集的数据

空间得到的网格单元与虚拟网格单元构成一个二阶网

格空间. 最后分配质心点数据到二阶网格空间中.  
2.2 网格连通图的构建 

数据集的潜含类结构的分析问题通过二阶网格空

间转换成了黑网格在网格空间中的分布结构的分析问

题, 而网格空间中白网格是黑网格未占据的空间, 通
过分析白网格在网格空间的结构可以对应地体现黑网

格的结构. 因此, 我们从分析白网格在网格空间中的

分布结构这一角度开展工作. 首先对二维数据集构建

二阶网格空间, 在该网格空间上构建白网格连通图, 

然后分析白网格的分布结构, 根据白网格连通图的数

目判断数据中是否含有环形结构类. 环形结构类将一

些白网格封闭在环形内, 与其它白网格区域相分离, 
使得白网格区域多于1; 若无环形结构类, 则所有的白

网格都连通在一起.  
网格连通图的具体构建: 给定一个包含网格单元

的网格集(即节点集), 以及一个由这些节点的边(两个

网格单元是连通时, 认为这两个网格所代表的节点之

间有边)构成的边集, 构建定义 9所描述的网格连通图. 
二维数据构建二阶网格空间过程中, 构建网格连通图

的步骤设计如下:  
1)设置当前类标号 k=1, 且设置节点集里所有节

点的类标号为 0;  
2)不回放地从节点集里任选一个节点, 将其存入

网格连通图集;  
3)从网格连通图集里任意取出一个类标号为 0 的

节点, 首先标记该节点类标号为当前类标号 k, 然后在

二维网格空间中按照上、左、下、右的顺序搜索与该

节点存在边的节点. 判断搜索得到的节点是否包含于

节点集, 若是, 从节点集里取出搜索所得的节点, 将
其放入网格连通图集, 否则不处理;  

4)重复步骤3, 直到网格连通图集所有节点的类标

号都不为 0;  
5)若节点集为空则算法结束, 否则令 k=k+1(寻找

下一个网格连通图), 转步骤 2.  
2.3 SCGG 方法的实现 

SCGG 方法的实现步骤如下:  
1)给定一个 d 维数据集, 根据数据点数目 n、各维

度上的最大值 Maxi、最小值 Mini(其中 1≤i≤d), 计算

维分割参数 m, 根据定义 1 的方式划分成有界的 d 维

数据空间 D.  
2)将步骤 1 的数据空间 D 按照 2.1 的步骤组建二

阶网格空间. 为所有网格单元的网格特征向量赋值(id: 
按照从 1 开始的顺序为二维二阶网格空间的网格单元

标注 id号, 如图 3中所示, id=8代表在这个二维二阶网

格空间中的第 2行, 第 3列; den: 该网格单元分配所得

的一阶网格空间黑网格质心点的个数; mean 设置为 0).  
3)对于步骤 2 的所有网格单元, 根据二阶网格空

间上的密度阈值 Minpts 将它们分成黑、白网格(当网格

特征向量的 den 大于 Mintpts 时, 为黑网格, 否则为白

网格), 然后以所有白网格建立一个网格集合, 该集合
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按照 2.2 的步骤构建网格连通图, 最终生成了一个网

格连通图集.  
4)在网格连通图集里, 若节点类标号相同的网格

的数目只有 1 个(由 1 个白网格构成的结构无法表征数

据环形结构类的特点)时, 则在网格连通图集里删除这

些网格; 计算网格连通图集里不同节点类标号的数目

(即白网格连通图的个数); 由连通图的数目就可以判

断二维数据中是否含有环形结构类. 连通图的数目大

于 1 时(即环形结构类将一些白网格封闭在环形内, 与
其它白网格区域相分离, 使得白网格区域多于 1), 存
在环形结构类, 否则不存在.  

5)如果数据中含有环形结构类, 选用层次聚类的

单连接算法对数据聚类, 否则挑选 K-means 算法聚类.  
2.4 参数的选取 
2.4.1 维分割参数 m 的选取 

类似于文献[7,8]中参数设置, 维分割参数 m 设置

为 m n= , 在一阶网格空间中 n 代表了给定的数据点

的个数, 在二阶网格空间中则代表了质心点数据集的

质心点个数.  
2.4.2 密度阈值 Minpts 的选取 

对给定的数据集, 在一阶网格空间中, 当密度阈

值Minpts取大于 0 的较小整数(例如图 1)时, 将会滤除

稀疏数据点, 这样在一阶网格空间中能寻找到较密集

的数据点构成的类结构. 随着 Minpts 增大, 可得到更

为密集的数据点构成的类结构, 但这样所得的类结构

与原始数据点构成的类结构可能有较大的偏差. 如果

Minpts=0, 则是对原始数据集在一阶网格空间中寻找

类结构. 二阶网格空间是由一阶网格空间中的黑网格

质心点集构建, 将不对二阶网格空间进行数据点的滤

除工作, 故在二阶网格空间上设置密度阈值 Minpts=0.  
 
3 实验分析 

实验中 SCGG 方法采用 Matlab 语言编写, 其中参

数设置为: 网格参数 m= n (n 为数据点的个数; 对二

阶网格空间, n 为一阶网格空间黑网格质心点的个数), 
密度阈值 Minpts=0 . 实验中 K-means 算法采用 CVAP
工具[9]的程序, 运行程序 10 次取均方误差最小的结果

作为 K-means 算法的结果. 层次聚类的单连接算法程

序采用 Matlab 软件自带的算法程序. 实验中的算法均

使用欧式距离作为样本之间距离测度.  
本实验采用 6组二维人工数据集[10-13](如图 4)进行

测试, 其中 DS3, DS4 均为删除文献[10]、[13]的数据集

中部分数据点而得到的带较小缺口的环形结构类. 这
6 组数据用于 SCGG 方法的有效性测试(由于没有类似

的方法可以与 SCGG 方法进行性能的比较, 本实验将

检验 SCGG 方法是否能够挑选出正确的聚类算法对数

据聚类). 这 6 组数据的具体描述如表 1 所示.  
表 1 二维人工数据集的特征 

数据集名称 数据对象个数 类的个数 环形类的个数 

DS1 157 3 1 

DS2 1354 2 1 

DS3 90 2  1(有缺口) 

DS4 191 2 2(都有缺口) 

DS5 690 5 0 

DS6 104 3 0 

实验选用数据集的数据点的数值每一维均在区间

(0, 5). 这些数据集如图 4 所示:  
 
 
 

  
(a) Boat(DS1)         (b) Three-circlejoined(DS2) 

 
 
 
 

(c) Easy-dounghunt(DS3)       (d) Two-circle(DS4) 

 

 

 

 

(e) Five-clouds(DS5)         (f) Three-clouds(DS6) 

图 4 6 组人工数据集 

为了检测 SCGG 方法的有效性, 对表 1 中的 6 组

数据进行测试, 考虑没有类似的方法可以与 SCGG 方

法进行性能的比较, 故设计实验为: 只选用 K-means
算法、只选用层次聚类的单连接算法对数据聚类, 以
及 SCGG 方法挑选适合该数据集的算法对数据聚类. 
实验结果如表 2 所示.  

由表 2 可知, 对于前 4 组具有环形结构类(包括

DS3和DS4这两组有缺口环形结构类)的数据集, 本文
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的算法可以准确的选择单连接算法对其聚类, 对于后

2组不存在环形类结果的数据集, 算法挑选了K-means
算法对其聚类. 故通过实验可知, SCGG 方法可以准确

的选择合适于数据集的聚类算法对其聚类.  
 

表 2 K-means 算法、单连接算法和 SCGG 方法对数据集聚类结果的错误率 

数据集 DS1 DS2 DS3 DS4 DS5 DS6 

K-means 38.8535%  50.4431% 30% 51.3089% 1.0245% 0% 

单连接 0% 0% 0% 0% 45.942% 24.0385% 

SCGG 0% 0% 0% 0% 1.0245% 0% 

SCGG挑选出的算法 单连接 单连接 单连接 单连接 K-means K-means 

 
4 结论与展望  

SCGG 方法通过构建二阶网格空间将未知分布数

据转换成黑网格在二阶网格空间的分布结构信息. 通
过二阶网格空间的白网格构建网格连通图间接地体现

黑网格的分布结构; 再由白网格连通图的数目判断给

定数据集是否含有环形结构类, 若有则挑选单连接算

法对数据聚类, 否则挑选k-means算法. 实验显示该算

法能够正确发现环形结构类(包括有较小缺口的环形

类), 并用最佳的聚类算法对数据进行聚类. 本文只针

对两种聚类算法的挑选问题进行了研究, 下一步将对

更多聚类算法的挑选开展工作.  
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