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摘  要: 聚类是研究空间多变量数据的重要工具之一.但是自动聚类算法通常需要用户预设参数然后生成结

果,缺乏一种有效的交互机制将用户介入到聚类的过程,使之动态改变参数并对结果进行调整和评估.为此提出

一种面向空间多变量数据聚类的可视分析流程,首先运用自动聚类算法对原始三维空间进行聚类,针对三维空

间不易交互的缺陷将数据点投影到二维平面进行交互选择和可视编码,设置多种视图使用户实时而全面地理

解数据分布和模式,交互地修正聚类结果,并根据一些编码的统计信息来判断结果的合理性和正确性.整个流程

是渐进式的,即用户通过迭代逐步细化结果,最终抽取兴趣域.案例分析表明,新的可视分析流程能够有效地提高

空间自动聚类算法的精度,也极大地缩短了用户交互的时间. 
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Abstract:  Clustering is one of important tools to study the multivariate spatial data. However, automatic clustering algorithms require 
the user to finely modulate parameters, imposing the need for an effective mechanism to manipulate the clustering process by dynamically 
changing the parameters and evaluating the results. This paper proposes a novel visual analysis approach for clustering  multivariate 
spatial data. First, the underlying dataset is clustered in 3D using an automatic clustering algorithm. Second, the result is examined and 
refined on its 2D projection by leveraging a suite of visualization and analysis toolkits. The user is allowed to intuitively verify and adjust 
the clusters by referring to the visual encoding and visual patterns. The entire process is progressively performed in a raw-to-fine fashion. 
The case study on a high-dimensional symmetric tensor field verifies the effectiveness and robustness of the proposed approach. 
Key words:  multivariable; visualization; interaction; spatial clustering 

空间多变量数据场可视化以及特征检测是科学可视化领域的核心问题之一[1],在实际科研领域,如医学图

像、生物信息学以及计算模拟等领域中有着重要的意义.针对多变量场的探索和分析,不同的应用场景各有其

不同的需求.但在实际操作中,这些需求都可以抽象到寻找数据场的兴趣域(ROI)这一简单命题上,某一 ROI 其

包含数据点的多变量数值表现是相似的,且有一定的空间连续性.针对这些特点,多变量数据场的 ROI 探寻可以

借助一些已有的手段,其中聚类方法就是重要的工具之一.但是,自动聚类算法通常需要设定参数,同时其生成

结果亦没有直观的可视化方案供用户评估分析和调整,这些都限制了自动聚类算法的效力. 
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本文提出一套构建在自动聚类算法之上的可视分析流程,使得用户得以参与自动聚类过程中的参数设定、

聚类结果的评价以及调整,并利用 GPU 硬件平台使之适应大规模科学数据的需求.整个过程是渐进性的,用户

可以通过逐步的参数选择、聚类标定等方式,由粗到精迭代式地把自身的判断融合进去冗存真的过程当中,这
样,一方面通过去除冗余数据点提升了聚类的效率,另一方面构建出一种层次聚类的可视化通道,最终能够达到

较好的聚类效果,抽离出 ROI 并加以分析. 
本文第 1 节讨论相关工作.第 2 节介绍本文采用的方法和技术.第 3 节展示案例.第 4 节总结本文工作. 

1   相关工作 

1.1   变量三维空间数据场的数据分析与表达 

在数据分析方面,传统的统计学方法依然有效.其将处理对象从原始数据空间变换到了统计空间(如直方图

等)以帮助用户进行多变量数据分类,或是以统计分析从原始数据抽取特征,从而达到减少数据量同时保持关键

信息、分析变量间关系的目的 .如 Kniss 和 Hansen[2]设计的一个适用于多变量可视化的多维传输函数 .之
后,Kniss 等人[3]进一步提出了一种直接适用于复杂的多变量数据的高斯传输函数. 

除了上述传统的方式以外,基于图像处理、物理学特征和拓扑逻辑分析的相关方法被广泛应用于流体可视

化和向量场特征抽取.Sauber 等人[4]提出了相关场的概念,测量和计算多标量场数据各个属性之间的相关性,并
设计了多场图(multifield-graphs)用于选择重要的感兴趣的相关场. 

此外,数据降维,如自组织映射、多维标度分析、主元分析、等距特征映射和快速映射等在多变量可视化

领域也有广泛应用.Guo 等人[5]还将基于多维标度的维度投影与平行坐标相结合,这样更有助于用户综合利用

可视化手段,从而帮助分析和对比多维数据间的关联. 

1.2   多变量三维空间数据场的可视化与交互 

图标和纹理在多变量可视化技术中最为常见.其中图标法被广泛用于向量场和张量场可视化[6].Ropinski[7]

详细总结了图标在医学可视化中的应用,并提出应用图标编码多属性信息的 8 条指导方针.Kraus 和 Ertl[8]对使

用组合图元进行多变量数据可视化进行了研究.在纹理方面,Ware 和 Knight[9]认为,人类感知的 3 个主要视觉通

道是模式、大小和方向.结合颜色和纹理[10]进行多变量数据可视化也是常用的方法.Urness 等人[11]提出了色织

(color weaving)的概念,克服了传统颜色混合的缺点,强化了颜色编码和纹理的混合应用. 
在交互层面,特征选取和数据属性及关联分析是交互的两大根本目标.围绕这些目标出现的交互技术主要

有 4 类,即画刷、高维传输函数、焦点+上下文以及多关联视图.在画刷技术方面,Doleisch[12]提出了光滑画刷的

概念 ,以此实现数据子集的光滑选取 .为了方便用户选取多个属性以便观察和分析数据属性之间的关联 , 
Doleisch[13]又提出了一种特征定义语言,通过组合不同属性视图和逻辑操作的画刷以捕获一个特定的特征;在
高维传输函数方面,Kniss 等人[14]设计了一个适用于多变量可视化的多维传输函数,又使用梯度等衍生信息构

建多维直方图[15].随后他们又进一步提出了一种直接适用于复杂的多变量数据的高斯传输函数[16];焦点+上下

文是多变量可视化领域常用的显示方法,不同焦点特征的定义和绘制手法可以获得不同的技术组合.Viola[17]通

过视点的位置以及特征的描述定义数据的重要性 ;多关联视图是多变量可视化交互的基础而又重要的手

段 .Gresh 等人 [18]第一次显式地集成三维物理空间视图和统计表达视图 ,并在统计表达视图中提供关联画

刷.Piringer 等人[19]使用多关联视图将二维散点图和三维散点图连接起来,并使用颜色、点大小等深度隐喻帮助

用户强化特征认知. 

2   空间多变量数据聚类优化可视分析 

自动聚类算法的优势在于,其利用强大的计算能力为用户快速提供结果.随着数据量的提升,计算效率会极

大地受到影响,对参数的掌控和效果的评估亦越来越困难.由于面对的数据不同,一般很难给出明确的优选方

案,需要将用户自身的经验以及判断融入整个分析过程的方法,称为可视分析.我们设计了如图 1 所示的可视分
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析环境,将数据预处理、空间聚类、低维投影等融入交互的可视界面. 

 

图 1  空间多变量数据聚类优化的可视分析流程 

2.1   数据预处理 

由于空间多变量数据的形式各异,可以是多标量、多矢量、多张量乃至这几种的混合.需要通过数据预处

理将这些形式统一到多标量,以方便接下来的步骤进行处理.处理不同形式的数据需要用到不同的方法,对矢量

和张量数据可以抽取其方向性的表达(如矢量的方向坐标等),或者对其进行建模之后取其中的参数(如张量的

矩阵表达,球谐分解重建等[20]).对于空间对称场[21]等张量场,数据场具有旋转无关性,需要通过特殊的预处理方

式将其转化为多标量场,本文第 3 节将加以详述. 

2.2   空间聚类 

空间聚类算法将空间分成数块,提供了一个聚类的参考.后续步骤将围绕这个预置的聚类结果展开.在空间

聚类分割的各种算法中,切割的粒度会影响整个分割的效果,导致过分割或欠分割.如果使切割粒度处于一个合

理的水平,一方面切割块既能包含足够的信息又能保证不致出现不当切割,另一方面也能降低计算复杂度[22].因
此,通过参数控制分割的度,有助于算法融入整个迭代流程,由粗到精地进行尝试性分割,逐步分解出正确的 
结果. 

设自动方法分割出的聚类集合为 { , 1,2,..., }= =iC C i m ,每个聚类包含数量为 in 的数据点,下标对应其相应的

聚类 .iC  

2.3   低维投影 

空间聚类得到的聚类结果表现为空间中分割出来的区块集合,而对于用户来说,在 3D空间中进行点选以及

区域的修正非常困难,在 2D平面上对数据进行操作往往是有利于用户交互的更合理的选择.我们采用了低维投

影的方式,将空间数据点间的相似程度表达为 2D 空间中的欧式距离.传统的全局投影技术,如 MDS[23]等需要维

持全部数据点的关系矩阵,无法应用于规模较大的数据场景,本文采用局部仿射多变量投影方法(LAMP)[24]通

过并行加速其效率可达到供实时交互的程度. 
运用局部投影方法需要设定控制点集 P.根据原空间中的聚类集合 C 生成控制点,得到 { ( , ),i i iP p v x i= =  

1,2,..., },m 其中的多变量参数由 Ci 所含数据点多变量均值 iv 和 Ci 的重心坐标 ix 确定.定义 j,k 两控制点间的不 

相似度为 , , , , 1,2,...,= − =
j kp p j j k kd v wx v wx j k m ,其中,w 为控制重心位置差异在不相似度中所占比例的权重, 

根据构建出的控制点不相似度矩阵,可以将控制点利用 MDS 等方法从原空间先行投影到 2D 空间,剩余数据点

再根据控制点在投影空间中的位置低维嵌入. 
由于处理的数据量较大,数据点分布稠密,在视觉效果上会出现层叠粘连的情况,且大量的点聚集在狭小的

屏幕空间内,用户视觉上对其位置精度的要求并不高.选择高斯核密度估计[25],用热力图的方式表示出投影点分

布的密度情况并进行颜色编码,取得了更多的点分布信息和更好的视觉效果(如图 2 所示). 
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(a) 未经核密度估计处理过的投影点     (b) 经过高斯核密度估计后的结果 

图 2 

2.4   交互式聚类调整 

考虑到 2D 投影空间内点与点间的欧式距离体现了实际空间中点与点多变量数值和空间距离的差异,选用

Fortune 算法生成 2D Voronoi 图[26]将投影空间进行切割,用 p 的位置作为图的生成点,在 2D 平面上重新定义原 
空间的聚类 * *{ , 1,2,..., }= =iC C i m .由于Voronoi图中每个区块 *

iC 内的点到其生成点 pi的距离较其到其他生成点

距离最小,而投影方式又决定了在原空间属于相同 Ci 的数据点在 2D 平面上的位置会趋近控制点 pi,因此 *
iC 和

Ci 之间存在对应和关联关系,而 *C 和 C 之间的差异则会作为之后聚类调整的重要参考. 
2.4.1   可视分析平台 

如图 3 所示,其中,a 代表 3D 视图;b 代表 2D 视图;c 代表预览视图;d 代表变量数值列表.集成的可视分析平 
台综合不同的视觉通道编码方式,使用户可视地评价每个 *

iC 的合理性,进而调整其边界,确定需要再挖掘或排 

除的区块集合.界面主要包括 4 种视图:3D 视图、2D 视图、预览切片视图和变量数值列表.每个视图的功能和

含义如下. 

 

图 3  可视分析界面 
3D 视图.对于 3D 空间的聚类调整,其最终调整的效果仍然需要在 3D 空间中加以展示.直接体绘制方法可

不抽取中间结构,适合于交互地浏览空间数据场的内部结构.当用户选择 *C 的子集时,子集所包含的点在原空 
间中位置所在体素被标定为代表 *

iC 的特定数值,以区别选中的数个 *
iC .令这些值处在体素值域的均分点上,即

属于 *
iC 的数据点在原空间中的体素值为 

 , 1,2,...,
1

+
+= =

+i
Ss i i m

m
 (1) 

其中,S 为体素值域,m+为当前选中 *C 的子集中成员数量.体绘制的颜色由一个一维传输函数控制,每个 *
iC 都用

其专属的颜色标识.3D 视图、2D 视图以及预览视图都采用这套颜色方案用以区分 *.iC  

2D 视图.这是用户进行交互活动的主要区域.2D 视图主要由核密度估计投影、2D 区块以及可视编码图标

构成.投影可以表达出数据点的相似度,每个区块以一个多边形凸包表达,其边界可调,选中时会以颜色高亮.可
视编码图标编码了每个区块的统计信息,如图 3 中的 b 所示,图标在投影空间内的默认位置为控制点所在坐标,
上方注明其代表区块的名称.每个变量有其对应的图元,每个图元的位置可由用户自定义,用颜色区别了原空间 
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Ci 数据点多变量均值 iv , *
iC 包含数据点多变量的统计信息,如均值 *

iv 和标准差 *σ i ,形状大小则编码了这几个量

的数值,如图 4 所示.其中,a 给出图标上每个图元位置对应的属性名称,图元位置可由用户调整;b 给出可视编码

图标、外框及区域内以用户设定的颜色编码;c 给出图标名称;d 给出图标对应 *
iC 的控制点位置.e~g 描述了图元

编码方案:以柱状图的方式,左侧色块 e 给出 Ci 在该变量上的均值;中间色块 f 给出 *
iC 在该变量上的均值;g 给出

*
iC 在该变量上的标准差.如此,用户可通过视觉感知直观地判断分割区域所处的状态,如当某个图元上左侧色 

块和中间色块几乎平齐且右侧色块较小时,区域包含点均值和控制点数值接近,且标准差很小,可以判定此图标 
所处的 *

iC 和 Ci 较为一致.为适应不同数据的需要,图元的排布方案可视需求预设,有利于变量间对比和筛选 

分析. 

 
图 4  可视编码图标及图元编码的统计信息 

预览视图. *
iC 包含的点会在 3D 空间呈现相应的结构,但在 3D 空间逐个检视这些结构的效率较为低下.若 

能够提供这些结构在一个视角的预览,则能大大缩小检视的范围.由此延 z 轴方向累计体素个数,用颜色编码,并
标识区块名,获得了如图 3 中 c 所表示的预览图像集合.用户从而能够快速得知区块包含点的数量以及实际在

3D 空间的分布规律等信息. 
变量数值列表.提供传统的列表查看方式,用颜色编码了数值的大小. 
整个分析平台对同一 *

iC 进行了不同的可视化处理,同样的 *
iC 在各个视图中会用同样的颜色编码.如图 3

所示,标定的区域在 3D 视图、预览视图以及 2D 视图中均以同种颜色高亮以示关联,用户在某一视图上对 *
iC 的 

操作可以反映在各个视图上. 
平台运行硬件环境为:Intel Core i5-3470 3.20Ghz 3.60GHz 双核 CPU,8GB 内存,NVIDIA GeForce GTX 650

显卡.利用 GPU 对投影等过程进行了并行处理及优化,可以保证交互的实时性以及数据处理的效率. 
2.4.2   可视分析交互流程 

整个分析交互流程的入口可以是预览视图,也可以是 2D视图上的图标.通过这两者传达出的信息判断每一 
个 *

iC 上的数值分布以及 *
iC 和 iC 的一致性.随后,用户选中 *

iC 并调整传输函数以使其高亮,在 3D 空间中查看或

者根据图标信息判断其中是否有 ROI.若其存在于一个 *
iC 上,用户可根据需要调整 *

iC 的边界将其细化并在 3D

视图中予以展现;若 ROI 分散在几个 *
iC 上,用户也可以将它们同时选中调整.对于选中的 *,iC 用户也可以对其包 

含数据点设定参数进行更细化的聚类,之后再用先前所述步骤迭代式地发掘,直至找到需要的 ROI(如图 5 所

示).详细的分析过程会在第 3 节中加以介绍. 

 
图 5  面向空间多变量数据聚类的可视分析交互流程图解 
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3   案例分析 

空间对称场[21]是三维空间参数化、多面体网格生成、纹理合成等三维应用中生成的特征场.例如正六面体

对称场,其在空间中的每一采样点都包含 6 条两两垂直且模为单位值的矢量.分析和理解这类空间对称场数据

对于优化各类应用的设计、探索数据场的特征区域至关重要.已有的可视化方法只着眼于奇异线的表达,对其

缺乏分析,且对于数据其他部分也没有挖掘. 
数据预处理.在预处理步骤中,用 n×n×n 的规则网格重采样输入数据.由于对称场的旋转无关性,无法用一般 

方法描述每个采样点上数据的特征.我们设计了一种特殊局部采样方法,如图 6 所示,其中,(a)表示 m×m×m 区

域;(b)表示取某采样点和中心连线中角度最小的矢量,并取其在连线上的模作为该点的标量采样;(c)表示所有 
取到的矢量,以黑色箭头标识;(d)表示所有取到的矢量在中心连线上的模.以遍历网格中 m×m×m,m n 的小区 

域.在该区域的采样点上,选取与区域中心连线夹角最小的矢量,并取其连线上的模,构建一个局部的标量场,对
其进行 Zernike 分解,生成数个旋转无关的特征参数 nlZ [27,28].整个张量数据场转变成为标量场,可根据参数和其

对应算子的性质描述和解释当前区域对称场的性状.选用数据为空间六面体对称场,设 n=160,m=4,经过预处理

步骤得到一个 160×160×160 的空间 12 标量数据场. 

 
(a)                     (b)                      (c)                     (d) 

图 6  空间对称场预处理步骤图示 
聚类优化分析.本案例中我们选用可调参数的统计区域融合体分割(SRM)[29]作为空间自动聚类方法.其基

于区域生长,并运用统计原理进行区域融合,使得每个分割区域在空间上内部高度连贯,很好地保持了区域的空

间属性.分割的粒度用参数 Q 来定义,它控制了分割结果的复杂度,其值越高,分割结果越细致. 
首先设 Q=16,可得图 3 所示的投影分布,cp0,cp4 以及 cp1 内都有较多的点.通过观察预览视图,以及实际 3D

视图查证,cp0 和 cp4 包含区域处在整个模型的内部,而 cp1 则处在外部.观察图标上图元的状态,可见 cp0 和 cp4 
的数值分布很相似,呈现一定的模式,且各参数数值分布体现出 *

iC 和 iC 较为一致;而 cp1 的数值分布与 cp0 和 

cp4 差别较大,且各参数数值分布标准差更大,判断 cp4 和 cp0 这两个聚类中会有需要挖掘的 ROI,且其可能集中

在投影点较密集的图 3 所示中黑色虚线框内. 
调整 cp0 和 cp4 的边界以框选中黑色虚线框内投影点,设 Q=32,对其进行更细化的聚类操作.多次迭代将离

群的数据点去除以后,得到图 7 所示的结果,观察得知,所有区域的变量数值分布情况较为接近,其中数值较大的

变量是 Z00,Z20,Z40 和 Z44,对 3D Zernike 描述算子的性质分析可知,Z44 对正六面体对称场较为敏感,而对放射

状的场较敏感的变量为 Z00,Z20 和 Z40,从实际情况来看,和上述的分析相一致.而继续对比图元的细节可以发

现,尽管大体上 5 个聚类的变量数值分布相似,cp25 中 l 为奇数的变量 nlZ ,如 Z33,Z53,较 cp24 和 cp26 要大,说明

该部分的对称场体现出特殊的旋转倾向,可能有奇异线存在. 
通过自动聚类、聚类调整、选定调整后的聚类并在其中继续细化聚类的迭代循环,完成对聚类结果的优化

调整.结果显示,提取到的奇异线区域(图 7 中 cp25 所示标定区域)和用户标注相一致,而且通过编码信息能够解

释这些区域的数据特性. 

Ë®Ó¡



 

 

 

吴斐然 等:一种面向空间多变量数据聚类的可视分析方法 117 

 

 
图 7  多次迭代调整后的聚类结果 

4   总  结 

本文设计了一种面向空间多变量数据聚类的可视分析流程,主要思想是将用户本身的分析和决策能力有

机地融入到自动算法之中,将参数等纯数字化的输入条件化作用户可以理解的可视化语言,以人之判断弥补自

动算法的不足.在这个流程中,综合运用了降维、投影、可视编码、可视交互等多种手段,为用户提供了审视每

一步操作结果的全方位视角,不仅可以迅速地对自动算法进行研判,也能灵活地根据自身所见进行适当调整.同
时整个过程也遵循了层次式聚类的思想,逐步地将聚类细化,直至挖掘出用户需要的部分. 

在将来的工作中,这个流程需要适应更大规模的数据.预期改进的流程不仅能对一种聚类算法的结果进行

优化,也能采用多种聚类算法,综合比较其结果进行优化. 
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