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1. はじめに

最近,盛んにクラスター分析によるデータ解析を望む

声が高い とくに社会調査,意見調査データなどの分 Fr

にかかわる人達からの要請には, カゴょりなもの力
'あ

る

ところでクラスター分析 (ClustCr Analysis)と はそもそ

も何であろうか ごく簡単にいえば,多次元データ解析

のうち, ものを分 けるとい う問Lを扱う部分l~関連し

た,かなり総括的な概念であるといってよい そして
,

分類に関する問題は様々の観点から眺めることができ

る たとえば,

(1)事前に,分ける群に関した情幸えが与えられて,

あるいは群の存在がわかっていて, これに観測したデー

タをわりあてるとき,

(Ⅱ )群があるとして,そ の数を決め,何 らかの基準

によって詳を作り出すことを考える,

(Ⅲ)対象をいくつの群に分けることが適当か,ま た

群が存在するか知りたいとき,

等 ,々い ろいろ考えられよう

(1)に該当する典型的な方法論として半J別分析法が挙

げられる そしてクラスター分析は主として(Ⅲ ),(Ⅲ )

あたりを扱う方法論であり,与えられたデータをクラス

ター化する技法を大まかに表わす術語としてクラスター

分 l「 が使われているようである 半」別分析などがクラス

ター分 lFlと 異なる点は,それが少くとも群に関する事前

情報が何らかの形で与えられている
=■

ある また状況

にもよるが判別分析では少くともモデルの概念がはっき

りとしている(た とえば線形判別である,場合によっては

多変量正規分布を仮定するなど)し かしクラスター分

析ではこうしたモデルに関する約束ごとがはっきりしな

いことが多い また,現状ではどれがクラスター分析の

手法であるといった厳密な枠を用意して説明することが

難かしい ある場合は数値分類法 (NumeriCal TaxOnO‐

my)を指し,ま た狭義のクラスター分析
~l意

味で演1定項

目の分類として考えられることもある さらにパターン

認識などでは,事前情幸スを与える予情データのない分類

という意味で,教師なしのパターン認識という観点から

クラスタリングを捕えている いずれにせよ,分類に関

わる相当広い範囲の概念がクラスター分析という術語で

代表されているといってよい したがって,共通の問題

として,それぞれの分野で使用される用語の混舌L,手法

の乱立, さらにクラスターをどう定褒するかといった点

の十分な約束がなされないまま算法だけが計算機ソフト

ウェアの進歩に並行して発達してきたといってよい
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現在のようにクラスター分析が注目をあひるようにな

った理由として,データ解析で扱うデータの性格が多様

化したこと,組み合わせ的,反復試行的な技法が要求さ

れる計算法を可能にする計算機の支援が十分えられるよ

うになったこと,な どが挙げられよう データの形式だ

け考えてみても,(個 体)× (変数)の計量データを扱うと

いう従来の多変量解析の枠内に留まらず質的データ (カ

テゴリカル・データ)を扱う,あ るいは,対象間の関連性

を示す類似性の尺度だけが与えられる場合を扱うなど様

々である こうなると, もはや強い制約に縛られた方法

論だけでは問題を扱いきれず,別の立場からの解析法と

してクラスター分析が注目を集めるようになつたことは

当然のなりゆきといってよい こういう点で,多次元尺

度解析や数量化理論に通ずるものがある しかし,現状

では,は なはだ問題が多く,利用経験者の失望を買って

いることも事実であろう だがこうした例の多くは,手

法の誤用と過剰な期待,つ まリデータ自体の持つ情報以

上の何かを期待しすぎること,に よるもので, これから

は,手法の使い方,運用面の技術といった点が重視され

るようになろう

ここでクラスター分析の現状を仝てにわたって述べる

ことは無理なことであるが,最近,「分類法の分類」と

いう観点から多くのレビューが現われている このう

ち,代表的なものをいくつか文末に挙げたので多くを知

りたい読者はこれらを参考にするとよい むしろ, ここ

では 1つ の試みとしてある手法に話題を限定して,そ れ

を考えるだけでも様々の立場から議論が可能であること

を示すに留めよう

2. ぃわゅる Single Linkage法 について

扱うデータの様式として一般的なものの1つ は対象間

の関連の度合が類似度あるいは非類似度 (ま たは距離)

で与えられる場合であろう いま,π 個の分類対象を,

X={01,02,… ,OJ, ,Oπ }

で表わす そして対象 (こ こでは個体と呼ぶことにする)

Oι と 0′ との差異を表わす数値,つ まり非類似度 (差

異度)を 考えることにして, これを ″(0′ ,0′ )ま たは簡

単に グ′′と書く すると全体の個体間の関連は,行列,

D=(あ′) (グ,′ =1,2,… ,″ )

で表わせる ここで″′′はつぎの2つ の条件を満たすも

のとしよう

(1)X内 の任意の 0′ に対して,″
`′

=0(反射律)

(1)X内 の任意の個体 0′ ,0′ に対して
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″′′=″″ (グ キ′) (対称律)

もちろん推移律として三角不等式が成り立つならばメ

トリックな (通常の距離の公理を満たす)距離として扱

うことができて都合がよい しかし,現実には,(1),

(1)し か満足しないときもあるし,場合によつては(1)

の成立も怪しくなることすら考えられる ある種の手法

は, こうしたデータを扱うという点で多次元尺度解析と

非常に類似する とくに,1代数的な関係 (relatiOn)の 概

念や,グ ラフ理論の知識を活用する手法がこうしたデー

タに適していて,実際,い くつかの (凝集型の)階層的

手法はこうした観点から議論されている

ところで,階層的 (hierarchical)と は,ど′′から作ら

れるつぎのような性質をいう いま,Xのすべての可能

な分割の集合を S(X)と 書く このとき1つ の階層構造

(あ るいは階層的分割)を水準 ′たにより {Zo,ι l, ,′ た,

…,′πl}と 表わすと, これがつぎの性質を満たすことで

ある

(Pl)′た∈S(X),0≦ た≦″-1

(P2)水準 ′oでは,個体は個々のクラスターを作る,

つまり1つ 1つ の個体が 1つ のクラスターで,π 個

のクラスターがある そして,水準 ι″1で全個体

が 1個のクラスターを作る

(P3)ι。≦ιl≦ ′2≦ …≦′た≦…≦Z"1であつて, ある水

準 ′た+1は ιたまでの情報にもとづいて作り出すこと

ができる

つまり,(図 1)の ようにX内の個本間に1つ の単調

な階層的結合関係を作り出すことであり, こうした性質

をもつ手法を単調不変 (mOnOtOne invariant)な 階層的

手法というのである

こうした手法の中でもっともよく知られているもの

に,Single Linkage法 (SL法と略す)と COmplete Lin‐

(水準)

70  71 あ  た, 一‐‐  4 ‐……  み-2ん 4

（個
体
）

図 1 単調不変な階層構造の例



kagc法 (CL法 と略す)が ある これは,あ るクラスタ

ー C′ と Qを 結合して,水準 ιたにおけるクラスター

の集合,{Cl,C2,… 、C″ _i}を 作る方式をつぎのように考

えるものをいう

SL法のとき

min{グ i′ 10′ ∈Ci, 0′ ∈C′ }

=min[min{あ ″10ι ∈C`, Oπ ∈C″}] (1)

(1≦ ′,η2≦ π―た,ιキ″)

CL法のとき

maX{グ″10′ ∈C,, 0′ ∈C′
}

=min[max{ぁ″10′ ∈C′ , 0″ ∈Cπ }] (2)

(1≦ ′,″ ≦π―た,ノキ″)

(1)は クラスター間の個体間の非類似度のうちの最小

値を考える 一方 (2)は個体間のもっとも離れた,最大

の非類似度を採用する こうしたことから, これら2つ

の手法の性質は全 く相反するものであることが予想され

る またいずれも個体間の連結性だけに注目し, クラス

ター内の個体数 (ク ラスター・サイズという)やチラバ

リといった情報は考えに入れていない

ここで,手法としてはもはや古典的ともいえる2つの

方法を挙げたわけは, これらがいろいろな意味で, クラ

スター分析のあらゆる面を代表しているように思われる

からである これは, クラスター分析の適用分野の多様

性という点 1つをとってみてもこれが理解できる たと

えば上の2つ の手法と同義あるいは同義とみてよい手法

として,

SL法の場合

(a)nearest ncighbOr method(最 近隣法)

(b)minimum method(」 ohnSOn)

(C) elemё ntary linkage analysis(MCQuitty)

(d)COnnected method(BOnner他 )

(e)minimal spanning tree(MST)の あるもの

CL法の場合

(a)furthcst neighも Or method(最 遠隣法)

(b) maximum methOd(」。hnSOn)

(C)rank Order typal analysis(1/1cQuitty)

(d) diameter analysis(Hubert,Ling, lL)

と,容易にいくつかを列挙できる そしていずれもグラ

フや関係 (主にブール代数)の概念を利用する点や,算法

中心であるところも似ている また,Lanceと Vヽilhams

は組み合わせ的な表現を借りると, こうした手法も合め

て,一連の階層的手法をまとめて表わすことが可能にな

ることを提案した.それはクラスター C′ とQが結合
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して C`が新たに作られるとき に′∪Q=C′ Iと 書く),

C`と C′,C以外のクラスターとの距離 ′′′を, つ ぎ

の式で与えるのである.

SL法のとき

グ′r=min{″′rO′ ∈C′ ,0′∈Cr}

=:み +;み ―;降 ″ あ川

=min{あ″,グル}

CL法のとき

″′′=max{グ′″10′ ∈C′ ,0″ ∈Cr}

=;み+レ″+ル″あJ

=maX{″
`r,グ

ル}

(3)

(4)

つまり式(1),(2)は C′ との の関係を示し,式 (3),

(4)は C′ との が結合したとき,C′ ,C′ 以外の他のク

ラスターと,結合でえ られた C′ との関係を示してい

る 式(3),(4)を まとめて, 水準 ιl+1に おける結合

時の距離の更新を,関係式

″′「=α′あ.十 α′あ″十βあ′+γ lあ′―グル
|

(5)

(″ =1,2,… ,π ― ;々″ キグ,プ )

で与えることができる この式で α′=α′=1/2,β =0,

γ =1/2ま た は γ
二 -1/2と 与 え る と 確 か に CL法 ,SL

法となる また,C′ ,Cプ のクラスター・サイズをそれぞ

れ πらπ′で表わすと,

α′=″ ′/(″ j+″プ),α′=π′/(π ′十π′),β =―α′α′,γ =0

のとき, セントロイ ド法, また,

α:=η ,/(π ′+πプ),α′=″′/(″ ′+π′),β =γ =0

のとき群平均法, というように,他の手法も同一の式で

表わすことができる Lanceら はあわせて 7つ の手法が

上の関係で記述できることを示し,Wishartは 」Ward

の提案した方法も同じ表現を借りて記述できることを示

し,実際に彼の作成になるプログラム CLUSTANの 中

で利用できるようにした 彼らの一連の考え方は,計算

機向きであって計算法としては非常に卓越したものであ

るが,個々の手法の性格という観点からDEめ ると利用に

際し十分な注意がいる たとえば, ノンメトリックな非

類似度などに対しては, ウォー ド法や群平均法の利用は

多少むりがある それは, これらの方法は本来ユークリ

ッド距離のようなメトリックな距離に対 して考え られ

たものだからである もちろん,形式的には式 (5)に

より計算が可能であるが, それはあくまで形式的にと

いうことわりの上で利用できることである (詳 しくは
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Anderbergl),Sncath2の などをみるとよい)                    侍善本■rrTIヽ

3.SL法 による数値例

ここで,ご く簡単な例を見 よう つ ぎの行列 Dは
Pcay2のが引用したデータである.内容はハヮイにおける

相異なる人種間の結婚の割合を示す数で,値が大きいほ

どその人種間の組み合わせに対する結婚の割合は低 くな

るように,つまり差異を表わすように尺度化してあると

いう.

01 02 03 04 05 06 07 08

D=

0   6  21  30  18  27  33  32

0  12  21  14  16  23  23

0  20  22  24  24  20

0  19  37 41  37

0  30  30  28

0  24  21

0  20

0

ここで8つ の人種はそれぞれつぎの通りである

0ェ :HawaHan(ハ ヮイ人)

02:Part‐ Hawaiian(ハ ワイ系混血)

03:CauCagan(白 人)

04:PuertO Rican(プ エル ト・ リコ人)

05:Filipin。 (フ ィリピン人)

06:Chinese(中 国人)

07:Japanese(日本人)

08:Korean(韓 国人)

行列 Dの観察から, 日本人は他の人種との結婚率が

低いこと, 自人は有色系, とくにハヮイアンと結婚する

割合がやや高い傾向にあることなどがある程度は読みと

れる いま SL法,CL法の2つ の方法によってクラス

タリングを行い結果の階層構造を,い わゆるデンドログ

ラム (樹木図)と して書いたものが図2の (a),(b)で
ある SL法を例にとると, この図は, つぎのようにし

て得られる

まず各個体を 1個づつのクラスター {01,02,ち 08}

={Cl,C2,… ,C8}と 考える (水準 ′oに あるとき)つ ぎ

に,Dの 要素のうちの最小値をさがし,そ れに対応す

る個体を結合する.いま ″12=6で あるから 01と 02

を結合しこれを新たに Clと する つまり 01∪ 02≡ Cl

U C2(三α)と す る ごれは式 (3)で ノ=1, ′=2,

ι=1と したことに相当する そして新しい クラスター

C′ =α と残りのクラスター {C3,C4,・・,C8)と の関係を

式(3)に ょり更新する。SL法 (および CL法)の 重要
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図 2-(a)SL法の結果

図 2-(b)CL法の結果

な点は, この更新が単なる数値の大小関係の比較による

置きかえにあるということである つまり,01,02の

結合時の様子は下のようになる

―ヽ―__、 _、____、
(I C3 C` C5 C。 C,

30

21

27   33

16   23

こうして,次元が 1つ退化した 7次元の行列ができる

から, この行列に対し上と同じ手続きを繰り返すと表 1

の(a)欄 の結合情報と(C)欄の距離を うるか ら図2-

(a)のデンドログラムができる CL法 の場合は式(4)

の関係に従って更新を行えばよい 図2-(b)が CL法

の結果であるがSL法にくらべてやや傾向が異なる (D

1

2

3

4

5

6

7

2

3

5

6

4

8

7

6

12

14

16

19

20

20

（個

体
）

C8

(結合距離)

0

Cl≡Clu C2

(結合後の新しい数値)

表 l SL法 および MSTの 結果

a)SL法のとき(b)MSTの とき (C)結合距離
ステップ



のように,″′′に同じ値―ticと いう一が あるとき,手

法によっては結合の個体番号の選び方によってある種の

矛盾がおこることが知られている)

ところで SL法のとき,結合時の標識 (ク ラスター番

号)のつけかえに少し工夫をすると別の表現も可能であ

る 上の方式ではクラスター C′ と Cプ の結合のときグ

と′との大小をくらべて グ<′ のときに新たに出来るク

ラスター C′ =C,UC′ の標識 ′を グにすると約束した

(あ るいはその逆でもよいが,と にか く約束しておくこ

とがあとでデンドログラムに表わすときに必要となる).

しかし,別の考え方として,式 (1)の定義に忠実に従っ

て, クラスター間の最も近い個体のもつ個体番号を利用

することにすると別の結合情報がえられる たとえば,

Peayの 例の場合に,最初の 01と 02の結合で Cl′=
{Cl,C2}={01,02}が えられ,つ ぎに これと の(=03)

が結合するとき,″13と ″23を くらべて小さい方の個体

番号を採用することにする.Dについてこの規則を適用

すると,表 1の (b)欄 の結合 リス トが得られる これを

もとに各個体を結ぶと図 3が得られる これは Minimal

Spanning Tree(MST)と して知られ るグラフの一種

で,spanning tree(張 り木)の うち弧の上の距離 (非類

似度)の 総和が最小になるものを求 めた ことに相当す

る ここで張り木とは閉じた巡回路のないグラフのこと

である こうして SL法 とは MSTの求め方の 1つで

あることがわかる したがってデンドログラムと MST
は同じ情報を現わしているが,個体数が少ない場合や個

体間の関連性を良く観察したいときなどは MSTを利用

すると具合がよいこともある 上の例でも, 日本人とプ

エル ト・ リコ人の間の差異は大きく,ハ ヮイアンと自人

の間は親密であるなどの関係を MSTの上できれいに読

みとることができる

(注)形 にとくに意味はない なるべくもとの個体間の関

係に近いように書いた ( )内 は非類似度の大きさで

ある

図 6 MSTの 1つの表現
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4.SL法 の別の見方

いま,デ ンドログラムから各水準における個体間の結

合時の非類似度を読みとり, 1つの行列を作ろう たと

えば 01と 06は水準 Z4で 結合し, このときの非類似

度は16で あるから あ6*=16と おく こうして得られる

行列はもとの行列とは必らずしも一致しないか ら グ′′*

で 0′ と 0′ の差異を示すのである こうして得られた

行列がつぎの D*で ある

01 02

0   6

0

03 04 05 06 07 0S
12  19  14  16  20  20

12  19  14  16  20  20

0  19  14  16  20  20

0  19  19  20  20

0  16  20  20

0  20  20

0  20

0

D*=

ここで,任意の 0,,0ぉ 0た に対して,つ ぎの関係があ

る

あダ≦maX{あた*,′
"*}       (6)

たとえば,グ =7,′ =4,た =1と してみると,

グ74*=20, ″71*=20, ″41*=19

でたしかに(6)が成り立つ。その他の場合も同様である.

(6)は単調な階層構造をもつデンドログラムを解とし

て与えるような手法が共通にもつ性質で, これが成立す

るとき,ultrametricで あるという つまり, 式 (1),

(1)の関係にこの(6)を推移律 として加えた場合であ

る このとき明 らかに, あた*十グ′が≧max{あた*,″′た*}

の関係があるから,通常の三角不等式を推移律とするよ

りも強い意味でメトリックであるとして,D*に限ら

ず,(6)が成立する場合を ultrametricと 呼んでいる

つまり,SL法や CL法は ultrametricな 距離関係を作

り出す方式のある場合に相当する これは, もともと階

層構造にない個体間の関連を,無理に階層構造を借りて

表現したことでもある したがつて,手法としてはなる

べくもとの距離関係に矛盾しないようなひずみの少ない

階層構造となることが望ましいわけである 」ardine,

Sibsonと いった英国の研究者は この観点から手法の比

較をし, いくつかの基準の用意のもとに,SL法がそれ

らの基準をみたす良い方法の1つ であるとしている 一

方,実用上からは SL法は隣接する個体をつぎつぎと結

合して増殖する,い わゆる鎖状効果 (Chaining efect)が

起こるので良い方法とはいえないと指摘する人もいる

しかし, こうした議論で忘れられている点は,手法はデ
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―夕に依存するものであること,ま たクラスターをどう

考えるかによること,で ある 似ているもの同士は積極

的に寄せ集めて本当にかけ離れているもの,異常値に近

いもの,を除きたいという利用目的からは SL法はかな

り良い結果を生むし,上の例に見るように MSTの表現

をかりてもかなり違った結果となりうるのである また

なるべく塊状に寄せ集めて (実際はそうでなくても)切

り離したようなクラスターが作りたいのであれば CL法

が向いている また,何としても,似ているという群を

見つけたいのであれば, 1つ の方法ではなくいくつかの

方法でクラスタリングした結果をくらべて, どの手法で

も群となるものをクラスターと考えればよい そのとき

も,性質がかなり異なる手法を使うようにする このよ

うに,使い方の上での工夫が,モデルという概念がはっ

きりしない階層的手法などを利用するときには特に必要

となるのである この,手法をどう運用して使いこなす

かという部分が, これからのクラスター分析の課題の 1

つであろう

ところで,上の手法を別の概念により説明することも

で きる ファジィ集合論を提唱した L A Zadehは
,

(1),(1)お よび(6)が成立する場合を, ファジィ論の

立場からの同値関係 (fuzzy equivalcnce relatbn)の 特

別な場合で,非類似度関係 (diSSimilanty relation)に あ

たるとして証明を与えている3の  この観点に立つとつぎ

の演算によるクラスタリングを考えることができる

いま非類似度 (あ るいは距離)行列 Dに対してつぎ

の演算を用意する

ISIttFD∫脅恩3念
行
継0,1,ヶ→(7)

ここでΘは,

ι′′=場in{maX{α :々 ,ι ′た}}      (8)

という演算を行うことを表わす また α,プ ,み ′ぉ οj′ は

それぞれ行列 D(。 ),D(ι 〉,D。 +1)の
要素である つま

り,

D(1)=D∞ )Θ D(ω

D(2)=D(1)Θ D(の 三 (D(OΘ D(0))Θ D(0)

D(3)=D②ΘD(の =(D(0)Θ Dく ?Θ D(。 ))ΘD∞ )

Dの =D(めΘD(の

と繰り返す 一般に ιは高々 Z≦ηであり, Z′ (≦″)で

D(′ り
=D(′

′―。
(一種のベキ等関係)に達したときのD(′

′
)

を到達 (可能)行列 (reacheability matrix)と 呼んでい

る これは (0,1)要素からなるブール行列 (あ るいは通

常のグラフ)の場合に成り立つ類似の性質を一般化した

ものに相当する 実は, この方式で作られた行列 D(″ 〉

は式(6)の性質を持ち ultramct面 cと なる つまり,D
からえられた D(′

′)は ファジィ関係でい う非類似度関

係になっているのである (こ れらの性質の詳細は Kauf―

mannlの を見るとよい)例 とした,Peayも 式(8)の方

式でクラスタ リングを行うことを提案した 1人である

が,性質の詳 しい点には立ち入っていない Hubert,

Matula,Lingと ぃった人達はグラフ理論と組み合わせ

理論の観点からこうした問題を扱っている

こうした議論のうちの興味ある性質の 1つ 1/,式 (8)

からえられるD(′ つと,SL法によってえられる D*と の

関係を挙げることができる (Peay,Hubertら は両者の

一致の可能性を示唆しているが, もう少し詳しい証明が
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いるように思う)い ま式 (8)に より Dく ′)を作ると,

そして D③ =Dの =D(D=… となってここで演算は終

了する この場合確かに D(め ≡D*と なっており,D③
の要素を順に小さい方からひろって個体をつなぐと図2

-(a)と 同じデンドログラムとなる また演算の反復回

数,い まの例では3,が もとの行列 Dが階層構造にど

れ位近いかという1つの目安となっている たとえば,

D(D=D(の となったならば,全 く矛盾なくもとの個体間

の関連は階層構造として表わせることを示している こ

うした演算処理はもとの個体間の距離関係をあいまい化

する,あ るいは平滑化する働きをもっていると考えるこ

ともできる 形式的には,様々の演算を考えることもで

きるわけで,Hubertら は,

I影|1言]νの。yO
ここで,α ,た ,ι′た,ο J′ はそれぞれ

の要素であり,

演算①は,

σ′′=min{α jた +ι′々}

ん

とする例を示し, これで ιに適当な数を与えて出来上が

った行列に対して CL法や SL法をほどこす 1つ の折哀

案を出している また式 (8)の方法でも類似の手続きに

よって処理することも考えられよう

5。  むすび

あえて,SL法 という1つの方式 に関連 した話題を紹

介するという立場をとった こうした狭い枠内に限って

もいろいろな立場から議論が進められている また次第

に算法中心の考え方から,手法相互の関連を吟味する評

価方式の検討1つ ,21), クラス ターをどう考えて手法を使

いこなすか, といった手法の運用面の問題などが中心に

なりつつあるという点を強調しておこう
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