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基于自然最近邻的离群检测方法研究
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摘 要: 在实际应用中，近邻技术具有简单、快速、高效的特点，受到研究人员的青睐。近来自然最近邻被提出并应用到离群
检测和聚类中，鉴于自然最近邻消除了参数 k设置的特点，本文将自然最近邻的概念应用到逆 k 最近邻、互 k 最近邻、共享 k
最近邻中，提出了自然逆最近邻、自然互最近邻和自然共享最近邻。并将提出的 3 种算法在离群点检测中进行了实验对比分
析。实验结果表明自然逆最近邻和自然互最近邻能够有效发现局部和全局离群点。
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【Abstract】Near neighbor technique has been one of the important technologies in machine learning and data mining． It has the
characteristics of simplicity，speed and efficiency in practical applications，which is favored by researchers． The existing near
neighbor technologies include k－nearest neighbors，reverse k－nearest neighbors，mutual k－nearest neighbors，shared k－nearest
neighbors，and natural nearest neighbors． In order to gain a comprehensive understanding of the characteristics of several near
neighbor technologies，the mentioned near neighbor technologies are compared and analyzed． First，this article gives a comparative
analysis of the near neighbor technologies and points out the special characteristics; Second，the concept of natural nearest neighbors
is applied into other near neighbor technologies and natural reverse nearest neighbors，natural mutual nearest neighbors，and natural
shared nearest neighbors are proposed; Finally，the proposed three algorithms are compared experimentally in outlier detection． The
experimental results show that natural reverse nearest neighbors and natural mutual nearest neighbors can effectively discover local
and global outliers．
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0 引 言

近邻技术是数据挖掘和机器学习的重要技术之
一，被广泛地应用到分类、聚类、异常检测、协同过
滤、图像处理等研究领域。在实际应用中，近邻技术
具有简单、快速、高效的特点，一直以来受到研究人
员的重视。目前存在的近邻技术有 k 最近邻、互 k
最近邻、逆 k最近邻、共享最近邻、自然最近邻。这
些近邻技术各有特点，自提出以来都得到了广泛的
应用。近来自然最近邻被应用到离群检测和聚类
中，并取得了比较好的效果。鉴于自然最近邻能够
消除参数 k设置，本文将自然最近邻这一特点应用
到其它近邻中，提出了自然逆最近邻、自然互最近

邻、自然共享最近邻的概念，并给出了相应的算法描
述。在离群检测应用中，对提出的自然逆最近邻、自
然互最近邻、自然共享最近邻算法进行了实验对比
分析，实验结果表明自然逆最近邻和自然互最近邻
能够有效发现局部和全局离群点。

本文的主要贡献如下:
( 1) 结合自然最近邻消除参数 k 设置的特点，

提出了无参的自然逆最近邻、自然互最近邻、自然共
享最近邻的概念，并给出了相应的算法描述;

( 2) 在离群检测应用中，对提出的算法进行了
实验对比分析，实验结果表明自然逆最近邻和自然
互最近邻能够有效地检测局部和全局离群点。



1 相关研究

最近邻概念直观、简单，认为一个对象与离其最
近的对象具有相同的特点，最初被应用于基于示例
的学习方法中。从概率的角度出发，可以通过多个
对象投票的方式来确定被分类模式的标签，则引入
了 k 最近邻的概念。k 最近邻有非常广泛的用途，
例如模式分类、机器学习、数据挖掘等领域［1］。在
模式分类中，k 最近邻作为分类器对待识别模式进
行分类，考虑每个近邻的贡献不同，出现了基于权重
的 kNN［2］分类方法。在图像分割中，kNN 与贝叶斯
网络结合，出现了贝叶斯 kNN 图像分割算法［3］，还
有 kNN 作为启发的区域迭代的图像分割算法［4］。
在数据挖掘中，k 最近邻与距离结合衡量数据集中
对象的密度，被用来进行离群点检测。对于聚类应
用，k个最近邻能够形成子图，通过相似度度量函
数，不断合并相似的子图，直到满足需要得到的子图
数目，从而实现聚类。互 k 最近邻比 k 最近邻要严
格，加入了一个限制条件，即要求 2个对象 p和 q出现
在对方的 k最近邻域，则 p和 q为互 k最近邻。通常，
构建的互 k最近邻图更加紧密，常被应用到去噪、分
类中［5］。共享 k最近邻进一步考虑了对象 p 和 q 邻
域共有的近邻数目，采用量化的方法来度量两个对象
的相似程度，常被应用到离群检测、聚类中［6］。逆 k
最近邻与 k最近邻具有相反的概念，是考虑一个对象
对其周围对象的影响，被应用于决策支持、资源定位
与营销等研究领域［7］。目前，对逆 k最近邻的研究主
要集中在如何高效地进行搜索［8］。

最近提出的自然最近邻概念具有自适应的特点，
不需要显示地指定参数 k的值，而是通过迭代计算得
到给定数据集的自适应 k 值。自然最近邻被应用到
高维数据结构学习、离群检测、分类、聚类等场景［9］。
自然最近邻在形成的过程中，带有密度信息和离群信
息，能够被应用到局部密度估计和离群检测［10］。

2 近邻技术

本节中，给出了互 k 最近邻、逆 k 最近邻、共享
k最近邻和自然最近邻的定义，并对各种近邻的特
点进行了分析。
2．1 互 k最近邻

在 k最近邻的基础上，增加一个限制条件，即 2
个对象要互为 k最近邻，这就是互 k最近邻的思想。
2个对象互为 k 最近邻，恰恰反应了 2 个对象之间
的紧密程度。相对于 k 最近邻反映的是单边关系，

而互 k最近邻描述的是一种双边关系。
定义 1 互 k最近邻:给定包含 m 个对象的集

合 O = o1，o2，…，om{ }，指定 k的值，0 ＜ k≤ m，对
象 oi，oj，0 ＜ i，j ≤ m 的 k 个最近邻表示为 Si =
o1，o2，…，ok{ }，Sj = o1，o2，…，ok{ }，oi∈Sj并且oj∈Si。
2．2 逆 k最近邻

求解 k 最近邻时，一个对象总是返回 k 个最近
邻，每个对象拥有最近邻的数目是不变的。在实际
应用中，对于密度度量，处于稀疏空间的对象并不总
是有 k个最近邻。逆 k最近邻是与 k最近邻具有相
反含义的一种最近邻概念。k 最近邻反应的是查询
对象离某个被查询对象最近，而逆 k 最近邻描述的
是被查询对象对数据集中其它查询对象的影响，被
查询对象能够影响的对象数目可能有一个、多个或
者是没有。

定义 2 逆 k最近邻: 给定包含 m个对象的集
合 O = o1，o2，…，om{ }，指定 k的值，0 ＜ k ＜ m，对
象 oi，0 ＜ i ≤ m，0 ≤ l ≤ m 的逆 k 最近邻表示为
ＲkNNi = o1，o2，…，ol{ }，满足 oi ∈ kNN( ol ) 。
2．3 共享 k最近邻

互 k最近邻描述了 2个对象之间的相近或紧密
程度。这种度量关系比较简单，只有紧密、不紧密，
或者相近、不相近这样的二元关系。共享 k 最近邻
突破了这种二元关系，采用一种可以量化的度量方
法，即衡量 2个对象共有最近邻的数目，这种量化度
量方式很好地表达了相对程度。

定义 3 共享 k 最近邻: 给定包含 m 个对象的
集合 O = o1，o2，…，om{ }，指定 k的值，0 ＜ k ＜ m，
对象 oi，oj，0 ＜ i，j ≤ m 的 k 个最近邻表示为 Si =
s1，s2，…，sk{ }，Sj = s1，s2，…，sk{ }，oi 与 oj 的共享 k
最近邻为 SkNN = Si ∩ Sj。
2．4 自然最近邻

在 k近邻技术中，参数 k是需要设置的，对于不
同的应用场景，参数 k的设置也不尽相同，往往通过
经验分析得到合适的参数值。为了减轻参数 k 对最
近邻计算结果的影响，邹咸林等人提出了自然最近
邻概念［9］。求解自然最近邻时，不需要指定参数 k
或者邻域半径 ε，其是一种无尺度的最近邻概念。
求解自然最近邻的核心思想是设置计算的终止条
件，整个计算过程是对给定数据集的一个自适应过
程，当迭代计算收敛时，得到数据集中每个对象的自
然最近邻。自然最近邻数目是一种量化的度量方
法，能够反映数据集疏密分布情况。求解自然最近
邻的方式可以有多种，表现为迭代计算的终止条件
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不同。
定义 4 自然最近邻: 给定包含 m 个对象的集

合 O = o1，o2，…，om{ }，对于对象 oi，0 ＜ i≤ m，若
有对象 oj，0 ＜ j≤ m的最近邻路径经历 oi，且当 O
中最离群的对象都有最近邻路径到达时，则称 oj 为
oi 的自然最近邻。

3 自然最近邻在其它近邻中的应用

本节中，给出了自然逆最近邻、自然互最近邻和
自然共享最近邻的定义和算法描述。自然最近邻概
念的要点是“数据集中最离群的数据对象都至少有
一条路径到达”，这个特点使得每个对象具有不固
定尺度的近邻数目，也减轻了参数 k 对最终近邻数
目的影响。
3．1 自然最近邻定义

定义 5 自然逆最近邻: 给定包含 n 个对象的
集合 S = s1，s2，…，sn{ }，当任意对象 si，0 ＜ i≤ n都
有逆最近邻时，si 的逆最近邻称为自然逆最近邻。

定义 6 自然互最近邻: 给定包含 n 个对象的
集合 S = s1，s2，…，sn{ }，当任意对象 si，0 ＜ i≤ n都
有互最近邻时，si 的互最近邻称为自然互最近邻。

定义 7 自然共享最近邻: 给定包含 n 个对象
的集合 S = s1，s2，…，sn{ }，指定共享最近邻数目 m，
当任意对象 si，sj，0 ＜ i，j≤ n，i≠ j，存在 si ∩ sj ≥
m时，sj 称为 si 的自然共享最近邻。

在定义 7中，自然共享最近邻不是指2个对象 p
和 q共有的近邻对象，而是指 p和 q 的一种关系，如
果 p和 q共有的近邻数目大于等于 m，则 p和 q是一
种自然共享最近邻的关系。下面给出定义 5到定义
7的算法实现描述。
3．2 自然最近邻算法描述

算法 1 自然逆最近邻算法( NＲNN)
输入: 数据集 D包含 n个对象
输出: D中每个对象的自然逆最近邻数目
算法描述如下:
初始化变量 r = 1，向量 nrnn( i) = 0，0 ＜ i≤ n;
while r
for each p in D
计算 p的第 r最近邻 q;
nrnn( q) = nrnn( q) + 1;
if all( nrnn( i) ≠ 0)

r = 0;
else
r = r+1

end
在算法 1中，第 5行给出了算法的终止条件，即

数据集 D 中的每个对象都至少有一个逆最近邻。
在实际应用中，对于包含一些相对离群对象的数据
集，算法的收敛性变的很差。因此，在算法的具体实
现中，加入了另外一个终止条件，即在迭代过程中数
据集中没有逆最近邻的数据对象的数目连续两次没
有变化，则算法停止。该终止条件对算法的本质并
没有影响，因为算法的目的是统计数据集中对象的
逆最近邻数目，逆最近邻数目反映了数据对象的密
度分布信息。算法提前终止说明数据集中的一些对
象处于相对稀疏的区域，这对数据集整体的密度分
布并没有影响。在下面 2 个算法的具体实现中，也
加入了类似的终止条件。

算法 2 自然互最近邻算法( NMNN)
输入:数据集 D包含 n个对象
输出: D中每个对象的自然互最近邻数目
算法描述如下:
初始化变量 r = 1，向量 nmnn( i) = 0，0 ＜ i≤ n;
while r
for each p in D
计算 p的第 r最近邻 q;

end
for each p，q in D

if ismember( p，rNN( q) ) and ismember( q，
rNN( p) )

nmnn( p) = nmnn( p) + 1
nmnn( q) = nmnn( q) + 1

if all( nmnn( i) ≠ 0)
r = 0;

else
r = r + 1;

end
end
在算法 2 中，第 7 行的 if 条件中函数 ismember

( p，rNN( q) ) 表示对象 p是对象 q的 r最近邻，函数
ismember ( q，rNN( p) ) 表示 q是 p的 r最近邻，当这
2个条件同时成立，p和 q为互最近邻。第 10行是算
法的终止条件，即数据集中的每个对象都至少有一
个互最近邻。

算法 3 自然共享最近邻算法( NSNN)
输入: 数据集 D包含 n个对象
输出: D中每个对象的自然共享最近邻数目
初始化变量 r = m，向量 nsnn( i) = 0，0 ＜ i≤ n;

24 智 能 计 算 机 与 应 用 第 9卷



while r
for each p in D
计算 p的第 r最近邻 q;

end
for each p，q in D
snn = intersect( rNN( p) ，rNN( q) )
if length( snn) ＞ m

nsnn( p) = nmnn( p) + 1
nsnn( q) = nmnn( q) + 1

if all( nsnn( i) ≠ 0)
r = 0;

else
r = r + 1;

end
end
在算法 3 中，第 7 行函数 intersect( rNN( p) ，

rNN( q) ) 为计算对象 p 和对象 q 的共享最近邻数
目，第 8行判断该数目是否大于阈值 m，如果成立，p
和 q为自然共享最近邻。第 11 行是算法的终止条
件，即数据集中每个对象至少有另外一个对象与其
的共享最近邻数目是大于等于 m的。

4 实验与结果

本节将上述提出的 3种自然最近邻算法在离群
检测应用中进行了实验对比分析。
4．1 实验数据集

本次实验采用了 2 个人工合成数据集 DS1 和
DS2，分布包含 6个、11个离群点。实验数据集的具
体信息见表 1。

表 1 实验数据集的基本信息
Tab． 1 Basic information of experimental dataset

数据集名称 维度 大小 离群点数目

DS1 2 74 6

DS2 2 122 11

4．2 评价指标
采用精确率( Precision) 、召回率( Ｒecall) 和 F－

Measure对 3种算法的实验结果进行评价，3 种评价
指标的解释如下:

精确率= ( 表示模型预测为所有正样本数量中
真正为正样本的比例) ;

召回率= ( 表示模型准确预测为正样本的数量
占所有正样本数量的比例) ;

F － Measure = ( a
2 + 1) ( 精确率 * 召回率)
a2( 精确率 + 召回率)

当 a = 1时，F1 = 2* ( 精确率 * 召回率) / ( 精
确率 + 召回率) 。
4．3 实验和结果

通过 2 个实验对 3 种自然最近邻算法 NＲNN、
NMNN和 NSNN进行对比分析。第一个实验分析 3
种自然最近邻数目在 DS1 和 DS2 数据集上的统计
分布情况，如图 1 和图 2 所示。统计 3 种自然最近
邻数目分布的目的，是通过分布反映数据集中对象
所在区域的疏密情况。通常情况下，拥有很多自然
最近邻的对象处于数据集中比较密集的区域，具有
很少自然最近邻的对象位于数据集中相对稀疏的区
域，这与利用密度进行离群检测的方法吻合，通常离
群点是位于数据集中相对稀疏的区域。
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图 1 NＲNN、NMNN和 NSNN在 DS1数据集上的分布
Fig． 1 Distribution of NＲNN、NMNN and NSNN on DS1 dataset
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图 1 显示了 NＲNN、NMNN 和 NSNN 在 DS1 数
据集上的统计分布。由此可以看出，当 r 值为 5 时，
NＲNN算法收敛，此时 DS1 中不是每个数据对象都
至少有一个自然逆最近邻。算法收敛是因为在连续
2 次迭代的过程中，没有自然逆最近邻的对象数目
没有变化。同理，在 r 值为 6 时，NMNN 算法收敛。
NSNN算法设置的共享最近邻数目阈值为 9，当 r 值
为 14时，DS1中每个对象都至少有一个自然共享最
近邻。

! "! #! $! %! &!! &"!
’()*+,*-)./0,1213/*+2.

4

$

5

#

6

"

&’
()
+7
8
9)
:/
0+
12
7:
1;
8
+

( a) NＲNN，r = 6

! "! #! $! %! &!! &"!
’()*+,*-)./0,1213/*+2.

#!

45

4!

"5

"!

&5

&!

5

’(
)
+6
7
8)
9/
0+
12
69
1:
7
++

( b) NMNN，r = 9

! "! #! $! %! &!! &"!
’()*+,*-)./0,1213/*+2.

#4

#!

54

5!

"4

"!

&4

&!

4

’(
)
+6
7
8)
9/
0+
12
69
1:
.+
+

( c) SNN＞9，r = 15

图 2 NＲNN、NMNN和 NSNN在 DS2数据集上的分布

Fig． 2 The distribution of NＲNN、NMNN and NSNN on DS2

dataset

图 2显示了 NＲNN、NMNN和 NSNN 3种算法在
DS2数据集上的统计分布。可以看出，NＲNN 算法

在 r = 6时收敛，收敛时，数据集中仍有几个对象没
有自然逆最近邻。当 r 取值为 9 时，NMNN 算法收
敛，此时数据集中的所有对象都至少有一个自然互
最近邻。对于 NSNN 算法，共享最近邻数目阈值设
置为 9，当 r值为 15时，NSNN算法收敛，此时，数据
集中仍有几个对象没有自然共享最近邻。

离群点通常处于数据集中稀疏的区域，根据自
然最近邻数目在数据集上的分布，通过设置阈值找
到拥有相对少的自然最近邻数目的对象，从而实现
离群检测。实验对比结果见表 2和表 3。
表 2 NＲNN，NMNN和 NSNN在 DS1数据集上的实验对比结果

Tab． 2 The experimental results comparison of NＲNN、NMNN and

NSNN on DS1 dataset %

NＲNN

= 0 ＜2 ＜3

NMNN

= 0 ＜5 ＜10

NSNN

＜5 ＜10 ＜15

精确率 100 100 46．2 100 100 28．6 25 16．7 14．3

召回率 83．3 100 100 83．3 100 100 16．7 16．7 33．3

F1 90．9 100 62．2 90．9 100 44．5 20 16．7 20

表 3 NＲNN，NMNN和 NSNN在 DS2数据集上的实验对比结果
Tab． 3 The experimental results comparison of NＲNN、NMNN and

NSNN on DS2 dataset %

NＲNN

= 0 ＜2 ＜3

NMNN

= 5 ＜10 ＜17

NSNN

＜5 ＜8 ＜11

精确率 100 100 64．7 100 100 100 100 62．5 40．9

召回率 36．4 72．7 100 36．4 72．7 100 27．3 45．5 81．8

F1 53．4 84．2 78．6 53．4 84．2 100 42．9 52．7 54．5

从表 2 可以看出，NＲNN 和 NMNN 能够取得
100%的精确率和召回率，NＲNN 在阈值小于 2 时，
F1指标为 100%，NMNN 在阈值小于 5 时，F1 指标
为 100%。通过整体对比，NＲNN 略优于 NMNN。
NSNN在精确率、召回率和 F1 指标上的结果都相对
比较低。

分析表 3得出，NMNN 在阈值小于 17 时，取得
了 100%的精确率和召回率，整体来看，NMNN 略优
于 NＲNN。NSNN在阈值小于 5 时，取得了 100%的
精确率，但只有 27．3%的召回率，说明挖掘出的离群
点很少。NSNN阈值小于 11 时，取得了 81．8%的召
回率。

总体来看，NMNN 和 NＲNN 在离群检测应用中
取得了比较好的效果，NSNN 在 DS2 数据集上可以
实现离群检测，但在 DS1 数据集上表现不太理想，
这与数据集中数据分布的相对密度有关。NＲNN 倾
向于发现处于稀疏区域和处于数据集外边缘的对
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选择自定义的核函数。各类分类器对比实验结果见
表 3。

表 3 各类分类器对比实验结果
Tab． 3 Comparison of experimental results of various types of

classifiers %

KNN 贝叶斯
SVM( 多项式

核函数)

SVM

( 线性核)

SVM

( 高斯核)

准确率 89．5 87．5 86．9 94．3 93．2

召回率 84．3 85．4 83．5 90．2 88．7

由表 3可以看出，线性核的准确率逼近融合核，
验证了从低维映射到高维线性可分的理论，而且由
于使用了 ISOMAP 降维方法以及 LDA，使得特征空
间基本处于线性可分的状态。同时表 3给出的实验
结果还验证了，相比其它核函数和分类器而言，SVM
核函数对剧本及其它文本分类能够获得更好的研究
效果。

3 结束语

本文首先将剧本集向量化，得到向量空间;传统
的文本向量空间，通常是利用词频作为分析的依据。
而剧本向量空间，采用 TF－IDF 算法得到词语加权
向量空间。对比了 PCA与 ISOMAP 降维效果，通过
实验发现 PCA 与 ISOMAP 相比有着更快的执行速
率，而 ISOMAP 有着更好的降维效果，因此在更大程

度上有效提升了剧本主题的分类准确率。提出交叉
熵结合困惑度的方法，通过实验表明，提出的交叉熵
结合困惑度的方法，可以显著改善剧本主题词的个
数不准确问题，进而提高剧本主题分类准确率。本
文不足之处在于，没有对 SVM核函数做进一步的实
验研究，未来工作将是利用核函数融合进行深入的
探讨与分析。

参考文献

［1］WU Xindong，ZHU Xingquan，WU Gongqing，et al． Data mining
with big data［J］． IEEE Transactions on Knowledge and Data
Engineering，2014，26( 1) : 97－107．

［2］LAZEＲ D，KENNEDY Ｒ，KING G，et al． The parable of Google
Flu: Traps in big data analysis［J］． Science，2014，343 ( 6176 ) :
1203－1205．

［3］刘海旭． 基于 PCA 和 LDA 的文本分类系统设计与实现［D］． 北
京:北京邮电大学，2013．

［4］裘友荣． 相对熵在图像去噪中的应用［J］． 遥感信息，2018，33
( 3) : 124－129．

［5］孔锐，施泽生，郭立，等． 利用组合核函数提高核主分量分析的
性能［J］． 中国图象图形学报，2004，9( 1) : 40－45．

［6］牟华英． 脑电信号特征提取的算法研究［D］． 广州: 华南理工大
学，2010．

［7］李强． 基于主题模型的中文情感分类方法研究［D］． 杭州: 杭州
电子科技大学，2016．

［8］田象明． 基于视频流的车牌识别系统设计［D］． 西安: 西安电子
科技大学，2017．

( 上接第 44页)
象̀，NMNN能够发现位于稀疏区域和数据集内边缘
的对象，NSNN检测出的数据对象相对比较集中。

5 结束语

本文从概念上对目前存在的近邻技术进行了对
比分析，对各种近邻技术的特点进行了剖析。结合
自然最近邻概念，提出了自然逆最近邻、自然互最近
邻和自然共享最近邻 3 种算法，并给出了 3 种算法
的定义和算法描述。对提出的算法在离群检测应用
中进行了实验对比，实验结果表明自然逆最近邻和
自然互最近邻能够有效地检测出局部和全局离群
点，自然共享最近邻与数据集中数据的相对分布密
度有关，检测出的对象相对比较集中。
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