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医学文献中双向聚类分析和三维可视化方法与实践

甘叶娜1 李多多1 苑 艺1 张 颖2 刘建平2

摘要  双向聚类分析是一种数据挖掘方法，借助软件图形聚类工具包（gCLUTO）与书目共现分析系

统（BICOMB），可实现文本数据的提取和结果的三维可视化表达。文献计量学作为开展文献数据分析、

了解研究热点的关键手段，其实施依赖统计分析方法的应用。面对目前数据获取和利用模式的转变，传统

的统计分析方法的局限性逐渐显露，对此，数据挖掘方法的应用有望给数据的处理提供新的途径。在医学

研究领域内，把双向聚类分析引入文献计量学研究，将为海量文献数据的挖掘提供一种可行的方法。
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双向聚类分析（bicluster analysis）是探索研究中

无先验知识的样本与变量间一致性的多元统计分析方

法，依据某些能够度量样本与变量间相似程度的统计

量，对大规模的样本与变量数据进行由小到大的分类，

是生物信息学领域内最常用的数据挖掘方法之一［1］。 
基于传统聚类分析原理发展起来的双向聚类分析方

法，不仅继承了聚类分析处理海量数据的优势，还弥

补了传统聚类分析在局部信息提取方面的不足［2］。对

以统计分析为基石的文献计量学来说，双向聚类分析

在提高其处理高通量文献数据作用的方面具有较大潜

力。目前医学文献中双向聚类分析的应用较少，尚无

关于此方面研究的介绍，本文将结合具体实例探讨双

向聚类分析在医学文献计量中应用的可行性及结果三

维可视化呈现的方法。

1 概述

1.1 聚类分析 聚类分析（cluster analysis）
是简化数据结构最常用的探索性统计分析方法，可通

过定义变量间的相似系数或距离来寻找多元变量间的

相关性，其简明直观的数据呈现方式，在结果表达方

面较其他多元统计分析方法更具优越性［2］。聚类分析

可根据研究对象的不同，分为针对样本的 Q 型聚类

和针对变量的 R 型聚类，两者均属于单向聚类分析。

若从分类的原理出发，主要包括了针对小规模数据开

展的层次聚类，及可快速处理大规模连续型变量的划

分聚类。无论是层次聚类还是划分聚类，都属于传统

的非参数类数据处理方法，其作用的发挥主要依赖于
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大样本理论，对空间样本量的需求常随数据维数呈指

数变化。数据自身的空间样本量取决于数据分布的离

散情况，通常数据离散度与数据维数成正相关，空间

样本量与数据离散度成负相关，因而高维数据的空间

样本量相对较少，这使得此类方法在处理高维数据时

常难以保证统计分析的渐进性和稳定性。再者，此类

方法更专注于全局数据间的相似性分析，常忽略了隐

藏在整体数据背后的局部信息。这种整体性分析模式

极易受到数据间无关属性的干扰，而直接影响聚类分

析的结果。数据间的无关属性与数据的维数密切相

关，通常数据的维数越高，数据间存在的无关属性就

越多，因而，对高维数据来说，局部相关性的探讨会

比整体的数据研究更具优势［3］。

1.2 双向聚类分析 传统的聚类分析方法仅可

实现基于样本或变量全局数据的单向聚类，无法获取

样本与变量间的局部信息，在应对离散性较大的高维

数据时效果不佳［4］。因而，在以高维数据为特点的

基因测序领域，有学者提出了同时针对样本和变量进

行聚类，以探索两者间局部关系的双向聚类分析［2］。

该方法既保留了聚类分析的整体观，又补充了其局部

观，可同时实现对数据的整体和局部把控，为聚类分

析能有效应对由高维数据所带来的挑战提供了途径。

聚类分析常用树状图的方式从聚类类别和类间相对距

离这两个方面，对聚类的结果进行可视化呈现，即从

研究的变量或样本出发，沿着相对距离由小到大的方

向，将聚类类别的数量以横线的形式由多到少依次罗

列，并以竖线表示类间的相关关系，最终将所有数据

合并为两类，该图对聚类的全过程及类间关系的表现

形式类似于谱系，因而亦被称为谱系图。此图极大提

升了聚类分析结果的可解释性，根据研究需求选择合

适的类间距离即可获得相应类别特征下的聚类结果。

不同于仅可记录样本或变量单一方向频次分布情况的

单向聚类分析，双向聚类分析还可获得两个方向组合

后的频次数据，并将此数据以可视化的形式呈现，优

化了分析的结果，提高了分析的效率，拓展了聚类分

析在高维数据中的应用，现已成为基因分析、文本聚

类、推荐系统等诸多领域内的关键技术［2-4］。

1.3 医学文献计量 随着现代科学技术的发展，

数据库的信息规模已发生了从量到质的转变［3］。作

为医学数据库的一个重要组成部分，医学文献的数量

正急剧上升，并且还在以更高的数量级继续增长。在

大数据背景下，要实现对医学文献的高效管理，数学、

统计学等方法的引入就显得尤为重要。文献计量学的

形成和应用，便为此趋势下文献数据挖掘和定量分析

工作的开展提供了思路［5］。文献计量学借助其内在的

统计与推理特点，可对文献及其计量特征进行系统描

述、概括、评价和预测，极大提高了研究者对文献数

据的提取和应用能力。该方法最早被运用于情报领域

内的相关研究，随后被广泛应用于医学信息领域，为

临床工作的开展提供了大量有价值的数据信息［5，6］。

其中，统计分析方法的应用是文献计量学发挥作用的

基础和核心［5］，把善于进行数据挖掘的统计分析方

法引入，将有助于其适应信息化时代下数据模式的转

变，充分发挥量化知识体系的作用。

1.4 双向聚类分析与医学文献计量 医学文献

作为一种文本数据，从中所获取的信息常以关键词的

形式进行呈现，这些关键词正是进行文献分类和信息

检索的关键所在，但同一关键词在不同文献中的分布

情况存在一定差异性，同一文献中不同关键词的使用

情况又具有多样性，这使得由文本数据聚类所获矩阵

的维数高且离散度大，因此从全体关键词出发进行文

献的整体相似性度量，常可能出现文本数据聚类效果

不佳的情况［6］。而双向聚类分析，通过探索文献与

关键词的局部对应关系，可快速获取文本相关性的聚

类分析结果，并可利用高频关键词对文本的主题进行

预测，对包括医学文献在内的诸多文本数据挖掘具有

较大的潜能。有学者对双向聚类分析的文本聚类情况

进行研究，发现其效果明显优于单向聚类分析，且聚

类结果的准确性高，尤其当应对维数越高的数据时其

分析的效率也越高［7］。对强调统计分析影响的医学

文献计量学来说，双向聚类分析的应用，为其能更好

的应对大规模文献数据提供了一种可行的方法。

2 图形聚类工具包联用书目共现分析系统实现医

学文献双向聚类分析及三维可视化 双向聚类分析需

先依据样本与变量的相关信息建立数据矩阵，再从矩

阵中提取具有相似特征的子矩阵，以进一步深入挖掘

数据中潜在的局部信息，高效数据处理软件的应用可

大幅降低该过程中数据计算的复杂程度，并实现结果

的三维可视化呈现［1］。本文将结合具体实例，介绍图

形聚类工具包（Graphic Clustering Toolkit，gCLUTO） 
与书目共现分析系统（Bibliographic Items Co-occur-
rence Matrix Builder，BICOMB）联用实现医学文献

双向聚类分析及三维可视化的方法。BICOMB 是一

款由中国医科大学信息管理与信息系统（医学）系开

发，基于文献数据库中书目信息共现关系进行文本挖

掘的免费文献管理软件，具有基本的文献计量学分析

功能，可对文献数据进行共现分析及可视化表达，并

为进一步的聚类分析、关联分析和科学计量分析奠定
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基础［6，7］。gCLUTO 是目前进行双向聚类分析，并

实现结果三维可视化最简便易行的工具，其可通过消

除所纳数据本身的不确定因素，以提高聚类结果的稳

定性及科学性［8］。本文先利用 BICOMB 对文献数据

进行提取，再借助 gCLUTO 开展数据分析，并以棋

盘图和山峰图的形式导出结果。

文中所用软件为 BICOMB-2.0 和 gCLUTO-1.0，
可分别通过下方的网址获取 https：//202.118.40.32/
dmi/nr.jsp?urltype=news.NewsContentUrl&wbtreeid= 
2161&wbnewsid=4589；http：//glaros.dtc.umn.edu/
gkhome/cluto/gcluto/overview。由于篇幅的限制，本

文不再赘述软件的具体操作流程。

本文所用数据及参数均只作为举例说明，读者可

根据研究需求选择相应的数据或参数。此处所选数据均

来源于中国知网（CNKI）数据库，以“SU=（'HIV' + 
' 艾滋病 ' + 'AIDS' + ' 获得性免疫缺陷综合征 ' + ' 爱
滋病 '）*' 中西医结合 '”为检索式，检索 CNKI 数据

库中所有相关文献（检索时间为 2020年 11月 22日），

共获得 127 篇文献，将所有文献以“.xml”格式导出，

可获得名为“CNKI_result.xml”的文件，此文件是

一个以“树”状结构存储数据的纯文本文件，对文件

中数据的提取操作，可看作是对“树”上指定“节点”

部位“叶子”的收集过程，本文借助 BICOMB-2.0 来

完成此过程。设定“关键词”为关键字段，获取当

“109 频次阈值 2”时的“词篇矩阵”和“共现矩阵”。

本文中，“共现矩阵”展现的所有数据均表示关键词

间两两组合出现的频次，根据统计结果中各关键词出

现频次的大小，按“从左到右”“从上到下”的顺序

分别在“行”和“列”上排布，归属于同一关键词下的

“行”“列”数据分布相同，“行”“列”数据的交汇点

代表了该关键词出现的最大频次，所有关键词出现的

最大频次数据在矩阵中呈现出“左上 - 右下”的分布规

律，如表 1 所示（此处仅展示局部数据分布特点）。

“词篇矩阵”亦可称为“词频矩阵”，其以“行”

代表某关键词在各篇文献中的使用情况，以“列”代

表该篇文献中各关键词的使用情况，不同于“共现矩

阵”的是，“词篇矩阵”仅以“1”和“0”两种形式，

分别记录关键词的“出现”与“未出现”情况，如表

2 所示（此处仅展示局部数据分布特点）。

无论是“共现矩阵”还是“词篇矩阵”，均展现了

关键词出现频次的分布情况，但两者各有侧重，“共现

矩阵”表示了关键词间两两组合出现的频次数据，“词

篇矩阵”则表示了关键词在文献中出现的频次数据。

利用 gCLUTO-1.0 可对上述“词篇矩阵”和“共

现矩阵”进行双向聚类分析，此处以重复二分法为例

对聚类结果进行解读。从棋盘图着手，通过观察图中

与行和列对应颜色的深浅分布可了解矩阵中频次的大

小情况。在“词篇矩阵”中，为避免出现频次较低的

关键词被忽略，常用较深的颜色进行表示，而在“共

现矩阵”中，颜色较深者常表示出现频次较高的两个

关键词组合。图 1 和图 2 分别展示了由“词篇矩阵”

与“共现矩阵”所获的棋盘图，在“词篇矩阵”的棋

盘图中，以横向谱系图表示文献的随机数字编号，以

纵向谱系图表示关键词；在“共现矩阵”的棋盘图中，

横向和纵向谱系图均表示关键词。

文中对聚类结果的另一种表达方式是山峰图，此

图主要以山丘的形式进行数据呈现，每个山丘的形状

均为一条高斯曲线。通过观察山丘的高度、体积和颜

色，可对每个类内的数据分布进行粗略估计，其中山丘

的高度和体积分别与类内相似性及类群所含对象数量

成正性相关，峰顶的颜色代表了类内标准差的情况［1］。 

表 2 “词篇矩阵”局部数据分布特点

关键词 0000000001 0000000002 0000000003 0000000004 0000000005
中西医结合 1 1 1 1 0

艾滋病 0 1 1 1 1

中医药 0 0 0 0 0

HAART 0 0 1 0 0

免疫重建 0 0 0 0 0

注：“0000000001”“0000000002”“0000000003”“0000000004”“0000000005”均为文献的随机数字编号；HARRT 为高效抗逆转录病毒疗

法（highly active antiretroviral therapy）

表 1 “共现矩阵”局部数据分布特点

关键词 中西医结合 艾滋病 中医药 HAART 免疫重建

中西医结合 109 97 14 24 13

艾滋病 97 103 33 19 2

中医药 14 33 45 9 1

HAART 24 19 9 39 7

免疫重建 13 2 1 7 14

注：此处所列“中西医结合”“艾滋病”“中医药”“HAART” 

“机会性感染”均为关键词
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通常，类内标准差越小，则类内相似性越高，类内的

数据分布越集中，所呈现的山丘性状就越瘦高，峰顶

的颜色也越靠近红色，反之，则山丘的性状趋于平坦，

峰顶的颜色更靠近蓝色。需注意的是，山峰图中可视

化的山丘地形是各条高斯曲线叠加的结果，因而，山

丘所展现的高度往往会超出其类内数据的实际对应

高度，对类内数据间相似情况的判断仅需依据峰顶

的颜色，其他区域的颜色混合只是一个平滑过渡的效 
果［4］。可视化山峰图的形状常取决于所选聚类方法

的种类，在 gCLUTO 软件中共提供了“Repeated  
Bisection（ 重 复 二 分 法 ）”“Direct（ 直 接 聚

类）”“Agglomerative（凝聚聚类）”和“Graph（图

形聚类）”4 种聚类分方法［8］。结合谱系图分布特点，

上述 4 种聚类方法又可分别对应理解为平均连接法、

最短距离法、最长距离法和重心法。通常，由重复二

分法所得聚类结果，其类间对象分布较均匀，而图形

聚类的分布则会有明显的重心偏向。在直接聚类中，

类间相对距离越小则类间分布越均匀，凝聚聚类则相

反，类间相对距离越大时类间分布越均匀。虽然各种

聚类方法均可得到相应的山峰图，但具体方法的选择

还应遵循山峰图分布均匀的原则。图 3 和图 4 分别展

示了与“词篇矩阵”和“共现矩阵”相对应的山峰图。

从“词篇矩阵”的山峰图来看，每个山丘均代

表聚类结果中的一类，从“0”开始以自然数顺序标

注于山丘的上方，通过对本研究所纳数据进行多次试

验，最终选定聚类数为 6，得到如图所示的山丘分布，

读者可根据需求自行调整聚类的数量。图中多个山丘

联合在一起便组成了类群，此处可直观显示出 4 个类

群，其中以 2、4、5 三个类别的类间聚类相似程度

较为一致，构成了总体区域内最主要的一个类群。从

山丘的高度来看，0、1、2 类相对较高，说明此三类

的类内相似性相对较好。从体积上来看，1、4、5 类

相对较大，说明类内所含对象数量相对较多。从峰顶

颜色来看，0、1 类峰顶呈红色，说明类内偏差较小。

综合这些特点可知，在 6 个聚类类别中，以 1 类的类

内相似性高、所含对象多、分布集中，提示其是目前

研究相对热门的内容，若要进一步提炼 1 类内受关注

的研究方向，还可结合聚类结果中各类内对象的主要

贡献情况进行判断。同理，从“共现矩阵”的山峰图

中可看出，区域总体内共包含了 5 个山丘，4 个类群，

以 2、4 类所含对象数量最多，0 类的偏差最小，类

内相似最好。

3 讨论 数据化时代加快了大型权威医学数据

库建设的步伐，使医学文献的管理朝着更全面、规范

的方向发展，为医学文献计量工作的开展奠定了基
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图 1 “词篇矩阵”对应的棋盘图
图 3 “词篇矩阵”对应的山峰图

图 4 “共现矩阵”对应的山峰图
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图 2 “共现矩阵”对应的棋盘图
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础，大幅提升了分析结果的科学性。医学文献计量

的研究对象主要以关键词的形式呈现，关键词是对核

心研究内容的直观概括，常作为文献检索的指示性标

志，以关键词为桥梁开展医学文献计量分析，能使分

析结果更具针对性、代表性和可比性［9］。出现频次是

反应关键词使用情况的重要数据，其高低可直接展现

研究的现状，通过对不同属性关键词的出现频次进行

统计，即可从整体上把握研究的进展，并为后续研究

工作的开展提供有价值的决策信息［7］。通常，出现频

次较高的关键词可反应出研究的热点，出现频次较低

者则指明了研究的薄弱点，提示此方面的研究工作有

待加强。双向聚类分析的聚类目标也是关键词，通过

联用软件 gCLUTO 和 BICOMB，可获得反应关键词

频次数据的共现矩阵和词频矩阵，依据矩阵信息，可

将聚类分析的结果以棋盘图和山峰图的形式展现，在

两个棋盘图中，分别以深色提示研究的热点及研究中

需加强的内容。在两个山峰图中，研究的热点常隐藏

在高度较高、体积较大且峰顶颜色偏红的山丘中，通

过观察山丘的位置分布可对研究内容间可能的合作方

向进行预测［8］。通过分析本文所纳数据可知，采取当

下临床公认针对 HIV 感染最有效的 HAART 疗法和近

年来日渐被关注的中药干预手段来调节患者机体免疫

功能的相关研究是目前中西医结合在艾滋病领域应用

所关注的重点内容，由于本文仅例举了部分数据，尚

不能展现该领域应用的全貌，若要深入探索还需借助

更多的研究数据。

gCLUTO 的应用是开展双向聚类分析、实现三

维可视化的关键环节，由其所呈现的棋盘图，不同于

单向聚类分析中所使用的谱系图，除可反应样本间或

变量间的聚类分析结果外，其还可通过构建两个方向

间的数学模型，展现出样本与变量间、变量与变量间

的双向聚类分析结果。山峰图是 gCLUTO 所独有的

可视化表达，根据目标聚类数引入合适的山峰图，即

可进一步提炼出棋盘图中的聚类特征，使得聚类分析

结果的呈现更加直观，有利于研究者快速提取聚类结

果中的有用信息［7，8］。软件中多种交互式聚类结果可

视化方法的运用，不但丰富了聚类分析结果的呈现形

式，还显著提高了结果的可读性，为双向聚类分析的

推广提供了有力的技术支持。

双向聚类分析与医学文献计量分析在研究特点上

具有相通性，将双向聚类分析用于医学文献计量，既

可满足文献计量应对海量医学数据的统计需求，又可

充分发挥文献计量对热点的预测优势。简便高效的数

据处理软件应用及直观可视化的数据呈现方式，大幅

提升了分析工作的效率和研究结果的可推广性。然

而，双向聚类分析的应用也存在一定的局限性［7-10］，

其对数据的处理主要基于样本或变量间的相关性，虽

然在进行局部数据挖掘时能发挥较好的作用，但从相

关性着手的数据分析，会使研究的范围局限于具有

相同属性的数据类型，而使不同属性数据类型间的关

联性被忽略。由棋盘图和山峰图所展现的聚类分析结

果，仅能粗略反应类间的相对数量关系或类内成分的

相对比例，而数据的具体分布情况还需结合矩阵中的

相关信息才能获得。

双向聚类分析的应用，改变了传统的整体分析观

念，通过寻找数据间的相关性来缩小研究的范围，使

得研究范围内的信息具有某种相似性，依据这种相似

性进行数据挖掘和信息提炼，极大提高了医学文献计

量的数据处理与信息利用能力，将成为大数据时代下

对医学文献进行热点研究的一项重要工具。尤其对以

“辨证论治”为核心指导思想，强调个性化诊疗的中

医临床研究来说，双向聚类分析的引入将为该领域内

文献计量研究工作的开展提供一种可行的途径。

利益冲突：无。
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