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計量診断 。F.多 次元分類 の理論・ クラスター分析 1

解   説

1・ 現状と問題点

“ものを分ける"こ とは多くの分野の現象解析のも

っとも基本的な手続きの1つである。多くの場合は,

事前に与えた情報 (標識)を利用してものを分けるの

であるが,標識そのものを作り,こ れにより群を作り

出すという観点に立った分類のしくみも考えられよう.

これがクラスター分析であり, ものを分け,群 (集落)

を作り出す手続きの総称であるといってよい.“ クラ

スター分析"の 名のもとに沢山の研究報告が発表され

ているが,“ クラスター"と いう用語の解釈がまちま

ちである現状では, これに明確な説明を加えることは

難かしい.しかし,“ クラスター"を等質な “もの"の

集まりと考えたとき,そ こには相対的に非等質なもの

が存在する。ここに,“似ていること (類似性)"あ る

いは “離れていること (差異性)"の 計量化の必要性

が生まれる。これが類似度であり距離 (非類似度,差

異度)である.ク ラスター分析はこれを基礎において

展開される分類法の広い呼び名である.

ところで,分けるもの,つまり分類の対象は,多変

量特性値を扱うことから自ずと多様になる.それは,

あるときは標本 (個体)であり,あ るときは特性 (変

数,項目),さ らにその両者の場合もあろう.ま た特

性は質的,量的あるいはその混合とこれもさまざまで

ある.したがって類似度,距離の考え方も,相関係数′

ユークリッド距離などに代表されるあたりまえのもの

から,単なる順位や関係の概念のように,ゆ るやかな

表現をとるものまでさまざまである.

このように,かなり広かLな分類の方法を包括する用

語として “クラスター分析"が使われるようになって

きたのは最近のことである。たとえばかってはKendall

と Stuartに よるとクラスター分析とは変数を分ける

ことであ り,分類 (ClaSSi■Cation)は 個体を分ける

ことである, としている.確かにクラスター分析とは
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Tryon,Bailけ ,Cattellらを初めとする心理学,社会

学などの分野の研究者が,囚子分析,主成分分析など

の分析法に対し変数を分ける手続きの説明として用意

した概念であった.

一方,類語に数値分類,パターン分析,類型化,自

動分類,教師なしのパターン認識,な どがある。とく

に数値分類 (Nulrlerical Taxonomy,Nullnerical Clas―

si■ cation)は SOkalら を中心とする生物学者によつ

て独自の発展をみた分野であり,本来のクラスター分

析が意味する概念とかなり内容を異にする.こ うした

大きな流れに,他の多くの分野の分類法が合流しそれ

がクラスター分析という言葉のもとに広がった.

クラスター分析の動向を知るために,研究の流れを

DLめてみると,研究報告の数が1960年を境にして急速

に増えているが, このきっかけは SOkalと Sneath

(1963)の 著書
く(Principles of Nulnerical Taxonomy''

に負うところが多い.こ の著作は一般人にはなじみの

薄い分野の, しかも変わった表題でありながら大衆的

で広い分野の研究者に利用可能な内容であったこと,

とくにデータ解析を計算機と関連させ実用に結びつく

手法を紹介したことがこうした分野の先鞭をつける起

因となった。数値分類法は生物学の古典的な分類理論

に対する改革案として提唱されたものであり,その根

底には系統分類の計量化という思想がある.よ く知ら

れた樹木図 (デ ンドログラム)に代表される階層的あ

るいは系統的分類法の大部分の手法の源流がここにあ

る 1960年代 も半ばを過ぎるとそれまでの統計理論

(主 として多変量解析, 分散分析,標本抽出論など)

に基づいた自動分類の方法が現われる.ク ラスターの

等質性の基準としてクラスター内分散,非等質性の基

準としてクラスター間分散 (あ るいは分散の代わりに

平方和)を考えこれを適当な算法で最適化する方法が,

その代表的なものである.MacQl・ eenの k―means法
,
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Friedlrlanと Rl■binの方法,パターン分類の Ballと

Ha11の lSODATA法 , あるいは社会調査データ分

析を 目的とする SOnquistら の AID,経済デ,夕 分

析における W.D.Fisherの考え方などがこうした手

法の先がけとなった.           ′

この 2つの大きな流れの他に,多 くの分野で60年代

後半から70年代の初めにかけて相当数の論文, とくに

手法の提案に関連 した文献,が現われている。そして

いずれも最適化の算法に工夫があり計算機の助けを借

りて初めて利用が可能となる点に特徴がある.

最近はもっぱら手法の提案,応用が中心課題であっ

た時期を過ぎて手法の評価,比較,性質の吟味, シミ

ュレーション実験などの報告が増える傾向にある。い

ずれにせよこのような研究報告の急速な増大はあらゆ

る点で混乱を引き起こす。こうした状況を要約すると

次のようになろう.1)ク ラスター分析に関心を持ち,

それを応用している分野,研究者が多方面にわたりき

わめて学際的である.た とえば,医学はもちろん,生

物学,植物学,心理学,社会学,人類・考古学,生態

学,マ ーケティング,パターン認識,計算機科学全般 ,

`。 と際限がない.2)したがって,沢山の手法がある.

3)専門分野ごとに特殊な術語,用語を作るので混乱

が起こる.4)しかも分析の目的別に方法を考えるの

でそれぞれの分野別にみた理論的アプローチがあって

も流動的でどれも確立されていない.5)しかし一方

では,RalStOn3)の著書に Kruskalの MDSCALと

ともに2編の論文が取り上げられ, それが La“eに

よる自動分類一般の解説と IIallに よる ISODATA

の解説, という前述の2つ の流れの代表的方法である

点は非常に興味深い.Ralstonの 同シリーズの第 1,

2巻が統計解析の歴史, とくに計算面ではたした役割

り (重回帰分析の変数選択,固有値の計算法など)と

結びつけて考えると,データ解析ではたすクラスター

分析の位置づけを示唆しているようである.6)手法

間の比較検討の試みはあるが手法ごとの誕生の背景が

異なるから一概にどれが良いといった評価が難かしい.

7)統計学を志す研究者がクラスター分析にあまり関

心を示さなかった.最近やっと理論,応用両面から参

加する姿勢がみえるが立ち遅れは否定できない.8)

計算機の力を借りなくてはデータ処理が難かしい.プ

ログラムがあって初めて利用できる。いずれの分野で
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も先鞭をつけた人達はこの作業をしている しかし,

結果として数多くのプログラムが氾濫し理解不足に

よる乱用が目立っている (国内はとくにこれが激 し

ぃ .ヽ

こうした現象に対する当然の反動として,分類法の

分類あるいは研究文献の総合報告などが1970年代の半

ばから現在に至る間に現われている。レビューの主な

ものに, Ball, Oormけdち Bailey, Go、 ハrer, SOkal,

Bolshevな どの報告がある.著作物としては Ander_

berg,Hartigan,Sokalら の著書を初め数多くのもの

が出版されている.ま た,数値分類,パターン認識な

どクラスター分析に関連のある研究集会も数多く開催

されその内容は議事録として出版されている.

一方,国内に目を転ずると,1971年の矢島らりによ

る D Wishartの CLUSTAN lAの 紹介とその若千

の応用例を,ま た生物測定の分野での利用をきっかけ

に,一連の組み合わせ的階層手法が広く知られるよう

になった.これとは別に堀内, 井関らにより AID,

Association AnavSiSと いった手法によるライフ・

スタイル分析がマーケティングの分野で利用されてき

た.しかしいずれも個別的に特定の範囲内に限定され

た議論であったために互いの関連を確かめるところに

まで至らず,ク ラスター分析のある側面だけが強調さ

れるに留まった。このため利用者の一部にクラスター

分析が非常に限られた手法であるとの誤解を生んでい

ることも事実である。

2. 手法の概観

前述のことからクラスター分析の手法のすべてをこ

こで述べることは不可能に近い。また過渡的,流動的

な時期にあって独断的に手法を分類,選択して紹介す

ることも適当ではない。ここでは過去の常識的な分類

方法にならって, 手法を 2つ の枠組,(I)階層的あ

るいは系統的分類法 (凝集型,分枝型がある),(Ⅱ )

分割型の分類法,に限って紹介するに留めよう。

2.1. 階層的分類法

なぜ凝集型の階層的分類法 (Agg10merative Hiera_

rchical Clustering Method)が広く利用されるのか,

そして沢山の方法が提案されているにもかかわらず利

用される方法,支配的な方法はある範囲に限られてし

まうのか, この疑間に答えることが階層的手法の特徴

を説明することになる。
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1)ま ず SOkal, Sneath;Lance, Williallls;Mc_

Quittyら の精力的な研究に負うところが多い。彼ら

はそれまで散在していた手法を整理するだけでなく,

データ解析の道具として利用できるように計算機処理

に結びつけて考えた。また,その背景にこれを支援す

る計算機ソフトウエアの急速な発達があった, 2)結

果として,多 くの文献に彼らの方法が引用され広く普

及した, 3)手法の原理と性質が簡明で専門知識にも

とづく経験則を分析結果に反映させることが容易であ

る, 4)しかし,算法の設定基準がまちまちであるこ

とから,結果の評価に対する意見の収束が難かしい,

などが指摘できよう。

一方手法の乱立と分裂化に刺激され,実用面から系

統的に手法を統合整理しようという試みや,理論面か

ら数学的な公理にもとづいて手法を説明しようという

機運が出てきた。前者の1つ に LttCe,Williamsら

を中心とするオーストラリアの一派による仕事がある.

彼らは手法を分類のためのデータ解析の道具として合

理化するという立場から算法中心あるいは計算機向き

の方法論を展開した.その1つが “組み合わせ的な手

法"と して知られている一連の手法の一般化である.

彼らは, クラスター間の距離の関係をある回帰的表現

で定式化すると,それまで提案されていた方法も含め

て何通りかの手法が統合化できることを示し, これを

組み合わせ的 (00mbinatOrial)と 名づけたのである.

また 」ardine,sibsonら に代表される英国の研究

者は数学的な理論, とくに代数的公理,グ ラフ理論な

どを駆使して手法を評価する基準を用意し, これによ

って手法の評定を行い,カロえていくつかの手法を提案

した.彼 らの主張は, “類似度の 1つ の変換法が手法

であり解は階層的樹木図 (デ ンドログラム)で表現で

きる.したがってもとの類似度に合まれる情報をなる

べく忠実に再現する,つまりもっともひずみの少ない

変換法 (算法)が良い手法である", と要約できる.そ

してこれを評価する基準とその性質をいくつか提案し

た.

その他,Gowerの 類似度と手法の関連についての

主張,Ling,Hubertら の一連のグラフ理論にもとづ

く評価,MCQuittyの 独自の発見的な方法論の展開

(実は大部分のものが他の手法と同義であるが考え方

が面白い),離散データの著名な研究者でもある I.J.
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Goodの分類に対する独特な考え方, など枚挙にいと

まがないが,いずれも研究分野と考え方の相違から同

じ俎上での議論は難かしい.

また分枝型の系統分類法として,Association△ na―

lysis(関連分析という妙な訳がつけられている),AID

(Automatic lnteraction Detector)な どがある.前者

は Lance, Willial■ ls, McNaughtmSmithら の考案

によるもので,01型 データの自動分類法の1つであ

る.△IDは SonquiSt,Mbrganら の開発した手法で

数量化 I類で扱うような形式のデータを,項目のカテ

ゴリーの情報を利用して外的基準にあたる量的なデー

タを分割し樹木図を作り,同時に項目の間に潜む交絡

情報を検出しようというもの (そ れゆえ,Interaction

Detectorと ぃぅ)で,多少趣 きのかわった分類法の

1つである.両者ともそれなりの事情を反映して登場

した方法であるが考え方の基本は次に述べる分割型の

手法に類似するところが多い。

2.2. 分害J型の分類手法

いくつかの例外を除いて (た とえば Ward法 ,k
meal■ S法を利用したものなど)階 層的手法は類似度

(距離)行列が計算の出発点となる.こ の方式による

と計算の効率は扱うデータ数に大きく左右される.こ

れに対し,与えられたデータを適当な個数のクラスタ

ーに分ける分割型の手法は大量のデータの計算処理が

可能であるが,階層的手法とは別の制約が生ずる。そ

の1つ は最適な分類とは何か,それを約束する “最適

化基準の設定"の ,点 にある.第 2は,その基準の最適

化を達成する算法の工夫である.しかし分割型の算法

の骨子はきわめて簡単で, 1)全データを適当な個数

の群に分割する (初期分割),ii)次 に群ごとの平均ベ

クトルを算出し,個 々のデータをもっとも近い平均べ

クトルの群にわりあてる (所属の決定,配 置), iii)

各群の平均ベクトルを更新する,iV)五),iii)を 適当

な基準 (た とえば群内平方和の総和が最小,な ど)を

満たすまで繰り返し (反復計算),最後に出来上がっ

た群をクラスターとする,と要約することができる。

このようにあらかじめ指定したクラスター数 (k)

と平均ベクトルの更新により基準の最適化 (と いって

も一般には局所最適化となるが)を はかる方法を k―

meanS法 と総称している。 この範疇に入る方法の特

徴として 1)初期分割あるいは代表点 (初期平均ベ
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クトルの代用とする目安)の選び方, 2)データをク

ラスターに配置,再配置するときの方法と平均ベクト

ル更新の時期, 3)ク ラスター・サイズ (ク ラスター

内のデータ数)が異常に小さい場合,あ るいは逆l~チ

ラバ リが大きくなった場合の手当ての方法, 4)異常

値に対する手当ての方法, 5)ク ラスター数の決め方,

6)最適化の基準とそれを達成する算法の工夫,な ど

が列挙できる.

たとえば最適化の基準だけを考えても,ク ラスター

内分散・共分散または平方和・積和行列 (W), クラ

スター間分散・共分散あるいは平方和・積和行列 (B)

などをもとにした基準 (Wや W~lBの トレース,行

列式の最小化など)と その変形など沢山のものがある.

したがって,上の条件設定の組み合わせを考えると無

数の方法ができる。しかし,分割型の特徴は,そ の基

準からみて背景に複数個の多変量正規分布の混合また

はそれに近い状況を想定した場合に適した方法である.

実際のデータ解析では,そ うした傾向があるかどうか

を知る術がないし,む しろ潜在的な性質を把握したい

から利用するのであるから,利用者は,ク ラスターが

どのような基準のもとに作り出されたものであるかよ

く承知してかかる必要がある.分割型では大量のデー

タを扱うことが多いのであらかじめデータを複数個の

組にランダム分割し,各組ごとのクラスタリングを行

い結果をくらべる,初期条件をかえて結果を比較する,

など手間をかけた試行錯誤が妥当な分類結果を手にす

る早道である。

3. 新しい動きと今後の課題

こうした大きな流れに対し,統計理論や新しい理論

の積極的導入の兆のあることも見逃がせない。たとえ

ば,ク ラスター数の決定あるいはクラスター・モデル

(仮説)に対する統計的検定論の応用がその1つであ

る。W01feは確率分布の混合問題 (IItiXture problem)

としてクラスター分析を考え,検定論を使ってクラス

ター数を決定するという方式 NORMIXを提案して

いる.しかし,最後の決め手となる検定の手続きで若

千の問題が残り,立ち入った言及を避けている。筆者

の若千の実験では何か適当な規準 (た とえば赤池の情

報量規準など)を取り入れることでかなりよい結果が

得られることがわかってきた.ま た分散分析における

検定と類似の提案も多くみられる (BCal,Iartigan,
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Calinski とHarabasz 4事 1々0)12)). さらに, もっ
`ず

ら

利用中心であった AIDなどを統計理論で補強しよう

とぃぅ G.Kass,A.Scottら による試みも現われてい

る。一方,Hubert,Baker,Lingあ るいは 」ardine,

SibSOnら によるグラフ理論と統計理論の接点に立っ

た考え方も無視できない.こ うした既成の理論をとり

入れた方法論の展開に対し,理論自体が未熟な段階に

ある新しい概念を積極的に導入しようという動きもあ

る。クラスターは本来明確に定義できるものではない,

ぼんやりしたあいまいなもの (fuzzy)で あるから,

あいまいなままに扱うことはできないかという観点に

立って問題に接近しようという試みがそれである.

RuSpiniは “ファジィ理論 (fuzzy theOry)''を利用

して,個 々のデータがクラスターに所属する度合を推

定する最適化基準と,そ れを達成する算法をいくつか

提案し,こ の種の考え方の糸口を作った。また Bezdek,

Dl■nnら は k mttnS法にファジィ理論を取り入れた

方式fuzzy ISOD△TAを考え出した.こ の他グラフ

理論の拡張として位置づけられる “ファジィ・グラフ"

あるいは “ファジィ代数"な どを応用した研究も目立

つようになってきた.

このように多くの研究者が広い視野からクラスター

分析を扱い,理論,応用の両面から次第に発展しつつ

ある.しかし利用の側からみると,実用に耐える方法

はいまだ少なく,今後クラスター分析がデータ解析の

重要な一翼をになうにはプログラム・ソフトウェアの

開発が必須である.こ れを敏感に予知した一部の研究

者はクラスター分析のパッケージを作成,公開してい

る。たとえば D Wisllartの CLUSTANゃ 」.Rohlf

らの NTSYS(Numerical Taxomolrly Syste撃 )な ど

は比較的体裁よくまとめられている.ま た,規模の大

きい統計システムにも次第にクラスター分析が編入さ

れつつある (BMDP,OSIRI卜 Ⅲ,SASな ど27)).

以上のように “クラスター分析"の言葉で代表され

る守備範囲は多様である.デ ータ解析に際し,と かく,

何のために分類するのか,何のために使うのかその必

然性についての配慮を忘れがちである.利用者は改め

てこれを熟慮すると同時に,手法の限界をよく心得え

て利用することが大切であろう.
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