
问题  

k-means和GMM（⾼斯混合模型）都是聚类算法，这两者其实也有⼀定的相似之处，值得我们探究⼀
下。通过之前的整理，我们对k-means算法已经有了⼀定的了解，这⾥就着重补充⼀下GMM的内容以
及它们之间的区别与联系。

⾼斯混合模型（GMM）  

● 定义：⾼斯混合模型是指具有如下形式的概率分布模型：

其 中， 是 ⾼斯 混 合 系 数 ， 且

是 第 个 ⾼斯 分 布 模 型 的概 率 密 度 函数 ，具 体 形 式如 下：

GMM聚类  

⾼斯混合模型（GMM）聚类的思想和 k-means 其实有点相似，都是通过迭代的⽅式将样本分配到某个
簇类中，然后更新簇类的信息，不同的是GMM是基于概率模型来实现的，⽽ k-means 是⾮概率模型，
采⽤欧⽒距离的度量⽅式来分配样本。

GMM聚类主要思想和流程：  

每个GMM由K个混合成分组成，每个混合成分都是⼀个⾼斯分布，  为相应的混合系数。GMM模型假
设所有的样本都根据⾼斯混合分布⽣成，那么每个⾼斯分布其实就代表了⼀个簇类。具体流程如下：

1. 先初始化⾼斯混合模型的参数  ，训练⼀个GMM模型需要估计这些参
数，如何估计后⾯会介绍。

2. 对每个样本，固定各个⾼斯分布，计算样本在各个⾼斯分布上的概率（即该样本是由某个⾼斯分布
⽣成⽽来的概率）。

3. 然后固定样本的⽣成概率，更新参数以获得更好的⾼斯混合分布。
4. 迭代⾄指定条件结束。

 

上⾯的1-4给出了GMM算法的⼤致思想，虽然简略了⼀些，但对⽐k-means算法的思想⼀起来看
应该也很容易理解。

● k-means初始化K个均值，GMM初始化K个⾼斯分布和相应的混合系数；

● k-means计算样本到各个簇中⼼的欧⽒距离并选择最⼩距离来划分样本应该属于哪个簇类，⽽
GMM给出的是样本由某个⾼斯分布⽣成⽽来的概率，⽐如有80%的概率是由A分布⽣成的，有
20%的概率是B分布⽣成的。这⼀点在医学诊断上很有意义，⽐如相⽐于k-means算法会很硬性地
认为某位病⼈得了肿瘤或正常，GMM给出病⼈有51%的概率患有肿瘤这样的结果往往会更有参考
意义。

● 两者都是采⽤迭代的⽅式来不断更新参数，以求得最优解（都是局部最优解）。
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EM算法估计GMM参数  

上⾯提到，要训练⼀个GMM模型，就需要估计每个⾼斯分布的参数 ，才

能知道每个样本是由哪个⾼斯混合成分⽣成的，也就是说，数据集的所有样本是可观测数据， 
 这些是待观测数据(隐变量)，⽽估计待观测数据常⽤的算法就是EM算法。

下⾯给出EM算法估计⾼斯混合模型的参数的步骤，详细的推导过程可以参考《统计学习⽅法》第9.3节
的内容：

1. 给定数据集 ，初始化⾼斯混合分布的模型参数 
。

2. E步：遍历每个样本，对每个样本 ，计算其属于第k个⾼斯分布的概率：

其 中，

3. M步：更新各个⾼斯分布的参数为  :

4. 重复2-3步，直⾄收敛。

注意，EM算法通过迭代的⽅式估计GMM模型的参数，得到的是局部最优解⽽不是全局最优。

 

在了解了EM算法后，让我们再来看看⾼斯混合聚类是怎么操作的吧。。。

在迭代收敛后，遍历所有的样本，对于每个样本 ，计算它在各个⾼斯分布中的概率，将样本划分到概
率最⼤的⾼斯分布中（每个⾼斯分布都相当于是⼀个簇类，因此可以理解为是将每个样本划分到相应的

类别中，不过实际上是给出属于每个类别的概率⽽⾮属于某个类别）。

 

k-means和GMM算法的区别与联系  

终于要回到正题了，不过相信从上⾯的分析看下来，应该对这两种算法的区别与联系已经有了⼤致理解

了吧，下⾯就再来总结⼀下：

区别：  

① k-means算法是⾮概率模型，⽽GMM是概率模型。

具体来讲就是，k-means算法基于欧⽒距离的度量⽅式来将样本划分到与它距离最⼩的簇类，⽽
GMM则是计算由各个⾼斯分布⽣成样本的概率，将样本划分到取得最⼤概率的⾼斯分布中。

② 两者需要计算的参数不同。

k-means计算的是簇类的均值，GMM计算的是⾼斯分布的参数（即均值、⽅差和⾼斯混合系数）

③ k-means是硬聚类，要么属于这⼀类要么属于那⼀类；⽽GMM算法是软聚类，给出的是属于某些类
别的概率。

④ GMM每⼀步迭代的计算量⽐k-means要⼤。
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联系：  

① 都是聚类算法

② 都需要指定K值，且都受初始值的影响。k-means初始化k个聚类中⼼，GMM初始化k个⾼斯分布。

③ 都是通过迭代的⽅式求解，⽽且都是局部最优解。k-means的求解过程其实也可以⽤EM算法的E步和
M步来理解。
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