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Re－sume’

　　　In　the　1960s　and　1970s，　techniques　for　clustering　a　set　of　documents，　in　order　to　improve

the　effectiveness　or　efficiency　of　information　retrieval　systems，　have　been　widely　explored．

Similar　attempts　have　recently　been　made　by　many　researchers　to　allow　the　visualisation　of

search　results，　to　provide　browsing　based　search　modes　or　to　enhance　performance　in　searching

very　large　collections．　The　purpose　of　this　paper　is　to　develop　an　algorithm　for　hierarchical

clustering　that　can　work　for　very　large　document　collections．　The　algorithm　is　based　on　a

combination　of　two　ideas　proposed　by　other　researchers　to　save　time　and　space　in　the　process

of　hierarchical　clustering；　（1）　the　use　of　an　inverted　file　for　reducing　the　number　of　document

pairs　for　which　a　similarity　degree　is　calculated，　and　（2）　a　procedure　for　constructing　a

dendrogram　based　on　single－link　method　from　similarity　data　recorded　on　disk　and　not　the

main　memory．　ln　this　paper，　the　algorithm　is　experimentally　applied　to　a　document

set　consisting　of　about　10，000　bibliographic　records，　and　the　processing　time　is　analyzed

empirically．　ln　addition，　the　effects　of　removing　words　frequently　appearing　in　documents　are

examined．　As　a　result，　we　find　that　removing　such　words　enable　us　to　greatly　reduce　the

processing　time　without　significant　change　in　．the　resulting　set　of　clusters．　Finally，　an　empirical

comparison　between　the　single－link　method　and　the　single－pass　algorithm　（leader－follower

algorithm）　is　attempted．
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大規模文献集合に対して階層的クラスタ分析法を適用するための単連結法アルゴリズム

1．はじめに

　情報検索の分野では，かって1960年代後半か

ら70年代にかけて検索性能や作業効率の改善の

観点から，文献クラスタリング（document　clus－

tering）の応用が研究されていた（例えば，　Jar－

dineとvan　Rijsbergenl）など）。最近，この種の

試みに再び注目が集まりっつある。例えばScat－

ter／Gather2）は，文献クラスタリングを応用し

て，利用者の要求に合わせて文献集合を絞り込ん

でいくシステムであり，また，WEBSOM3）では，

文献集合の構造が自己組織化マップによって可視

化され，利用者に提示される。このほかにも数多

くの研究がおこなわれている。

　実際，文献クラスタリングの応用としては，

①クラスタリングの結果を検索に直接適用するこ

　とによって検索性能を向上させる，

②検索結果としての文献集合をグループ化してわ

　かりやすく提示する，

③キーワード検索とは異なった，ブラウジングに

　基づく検索様式を提供する，

などがあり，これらの目的に応じて，いくつかの

クラスタリング技法が利用または提案されてい

る。その中でも，一般的に普及している階層的ク

ラスタ分析法は，文献が階層構造に組織化される

という利点があるものの，計算量が多く，大規模

な文献集合に対しては不向きであるとみなされて

きた。そのため，単一パス・アルゴリズム（sin－

gle－pass　algorithm）の応用が情報検索分野では

はやくから検討されていた（例えばCrouch4）な

ど）。しかし，階層的クラスタ分析法によって生成

される樹形図（dendrogram）は検索にとって有用

であり5），また近年のコンピュータの性能向上と

いう状況もあるたあ，大規模な文献集合に対する

階層的クラスタ分析法の適用を再び模索してみる

ことには意義がある。

　そこで，本稿は，階層的クラスタ分析法のなか

でもアルゴリズムが比較的単純な単連結法（sin－

gle－link　method）をとりあげ，それを大規模文献

集合に適用するたあのアルゴリズムを検討・提案

する。そして，そのアルゴリズムを『図書館情報

学文献目録』の約1万件のデータに適用して，実

際の処理時間や結果の妥当性の分析を試みる。

　以下，まず第II章では，単連結法アルゴリズム

の問題について議論し，それに基づいて，転置索

引ファイルを応用したアルゴリズムを提案する。

次に，第III章において，そのアルゴリズムを実

際のデータに適用し，処理時間の測定を試みる。

そして第IV章では，クラスタの結果の妥当性に

ついて，平方誤差に基づく評価指標を使って検証

する。

II．二連結玉の実行アルゴリズム

A．単連結法とその計算量

　2っの文献diと砺の類似度をSikと表記する。

文献集合に対して単連結法を適用する場合，2っ

のクラスタChとCiとの類似度鍬は，

　　s’Vhi＝max　｛sik　l　diGCh，　dkECi｝　（1）

で定義される。つまり，それぞれのクラスタに含

まれる文献間のうち最も近いものの類似度をクラ

スタ間の類似度として採用する。単連結法は，い

わゆる“chain　effect”による偏った樹形図を生成

してしまうこともあるが，その結果が処理の順序

に依存しないといった長所も併せ持っている6）。

　単連結法を実行するには，最初に文献間の類似

度を計算しなければならない。そのたδ6，処理す

る文献数がNである場合，計算時間はこの部分

だけで0（N2）となる。例えば，1万件の文献があ

れば，文献の組数は10，000×（10，000－1）／2＝約

5，000万にもなる。そして，この約5，000万件の

データから，（1）式に従ってクラスタの組ごとに

最大の類似度を探索しなければならない。もしこ

のたあに，類似度データをすべて主記憶装置に

置くとすれば，必要な主記憶領域の量はやはり

0（ノV2）となってしまう。

　このように単連結法を大規模な文献集合に適用

するのは容易ではない。同様に，その他の階層的

クラスタ分析法である完全連結法や群平均法も多

量の資源を必要とし，その量は単連結法のそれよ

りも多い7）。
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B．転置索引ファイルの利用

　文献間の類似度の計算量は0（ノV2）であるが，通

常，2つの文献間の類似度は共有される語の数に

基づいて算出されるため，語を共有しない文献間

の類似度は自動的に0．0となる。したがって，こ

れを改めて計算する必要はない。語句を共有して

いるかどうかは転置索引ファイルを調べればわか

るので，その結果，類似度の計算量を減らすこと

が可能となる。

　この着想を最初に用いたのはCroft8）である。

Croftは，転置索引ファイル中の各索引語に対応

する個々の文献集合に対して，別々にクラスタ分

析を実行した。例えば，転置索引ファイルにM個

の索引語が登録されていたとすれば，それぞれの

索引語を含む文献の集合もまたM個存在する。

これらの集合ごとに類似度を計算したとすれば，

各集合中の文献間では少なくとも1っの語（その

索引語）が必ず共有されているから，類似度が

0．0となる無駄な処理はなされないはずである

（自動的に回避される）。そこで，文献集合ごとに

クラスタ分析を実行し，その結果得られたM個

の樹形図を最後に1っにまとめれば，計算量は全

体として。（N2）よりも小さくなることが期待で

きる。すなわち，

　　ゲ　　Σ0（ηデ）＜0（ノV2）　　　　　　　　（2）
　　ブ＝1

である。ここで，ηブは語あを含む文献の数を意味

する（ブ＝1，＿，初。

　しかし，文献1件あたりの索引語数が多く，M

回のクラスタ分析において，1っの文献が何度も

重複して出てくるような状況では，（2）式はうま

く成立しない9）。この問題に対しては，その後，

Willettlo）によって以下のような改良法が考案さ

れた。例えば，「文献1」に「索引語1」「索引語2」

「索引語3」の3っの語が含まれていたとする。さ

らに，転置索引ファイルからこれらの索引語のレ

コードを抽出したところ，次のような情報が得ら

れたと仮定する（つまり，以下は，転置索引ファ

イルに3回アクセスした結果である）。

索引語1

索引語2

索引語3

文献1文献2　文献3　文献4

　1　　　　1　　　0　　　　1

　1　　　0　　　　0　　　　1

　1　　　0　　　　0　　　　0

ここで「1」はその索引語が含まれていることを

示し，「0」は含まれていないことを意味してい

る。この情報から，文献1に対しては，文献3と

の類似度を計算しなくてもよいことが直ちにわか

る。

　本稿では，このWillettの方法を直接的に適用

する。ただし，Willettでは，類似度の計算方法と

して，2値変数に基づく単純なものが使われてい

るのに対して，ここでは，情報検索分野のベクト

ル空間モデルll）に基づいて類似度を定義する。す

なわち，まず，文献diの主題ベクトル中の重み
を，

　　wi，・　＝＝　（log　xij十1．0）　log　（N／nj）　（3）

とする。ここで，物は文献diにおける語t」の出現

回数である（nブとNはこれまでと同様）。そして，

別の文献砺についても，そのベクトル中の重み

を（3）式を使って定義し，これらの文献間の類似

度を，余弦係数により，

　　Sik一Σ狸1ω幽／一（4）
で計算する。

　実際に，転置索引ファイル中に，該当文献数ηブ

とともに，文献ごとにoci」の値を記録しておけば，

上記の文献1の場合，転置索引ファイルへの3回

のアクセスだけで，この文献と語を共有するすべ

ての文献に対する類似度（4）式の分子の計算が可

能になる。つまり，ここでの方法では，上記の図

心の「1」の代わりに，当該文献における索引語の

出現回数を記憶しておくわけである。

　あとは（4）式の分母を求めれば類似度が計算で

きる。分母はそれぞれの文献の長さ（主題ベクト

ルのノルム）を掛け合わせたものであるが，文献

1自体の長さは，「1」の代わりに記録しておいた，

索引語1～3の出現回数を使って直ちに計算でき

る。一方，相手側の文献の長さはこの時点では不

明である。したがって，ここでは，分子の値と文

献1の長さだけをいったん別々のファイルに書
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き出しておく。例えば，

　ファイルA：0001　0002　12．3456

　ファイルB：0001　23．4567

のようなレコードから成るファイルをそれぞれ作

成する。ここで，「0001」「0002」は文献ID，ファ

イルAの「12．3456」は（4）式の分子の値，ファイ

ルBの「23．4567」は「0001」のノルムの値であ

る。

　すべての文献に対してこの処理を施せば，ファ

イルAには，語を共有する文献のすべての組に

対する（4）式の分子の値が格納される。また，

ファイルBにはすべての文献のノルムが記録さ

れることになる。したがって，次の処理として，

ファイルAを順に読んでいき，必要に応じて

ファイルBを探索すれば，（4）式を計算できる。

最後に，その結果を，

　ファイルC：0001　0002　0．1234

のようにファイルに書き出す（「0．1234」は類似

度の値）。ファイルBを2分探索木やハッシュ表

の形式で主記憶領域に読み込んでおけば，この処

理はかなり高速になる。

　以上のように転置索引ファイルを利用すること

によって，類似度0．0の文献間の処理が自動的に

回避iされる。したがって，計算量は必ず減ること

になる。実際に計算量がどれだけ減少するかは文

献集合の状態・性質に依存する。

C．樹形図の構成

　上記の方法では，中間結果（ファイルAとB）

および最終結果（ファイルC）を外部記憶装置に

書き出すので，主記憶領域をほとんど必要としな

い（もちろん，転置索引ファイルやファイルBの

探索用の領域等は必要である）。

　ファイルCを使って，単連結法を実行する方法

は，クラスタ分析の基本的教科書12）に記載されて

いる。その手順は，大きく分けて，

　①ファイルCを類似度の大きさの降順にソー

　　ト

　②ソートされた順にレコードを読み込み，樹形

　　図を構成

の2つから成る。①については標準的なソート・

アルゴリズム（ただし大規模データに対してのア

ルゴリズム）を使えばよい。

　②については，例えば，ソート済みのファイル

Cが次のようになっていたとする。

　oool　ooo2　o．gs76　．．．（a）

　OOO3　OOO4　O．8765　．．．（b）

　OOOI　OOO3　O．7654　．．．（c）

　OOO2　OOO3　O．6543　．．．（d）

このデータを上から順に読んでいき，（a）～（d）の

各レコードに対して，それぞれ次のように処理す

れば樹形図を構成できる。

　（a）0001と0002を併合し，クラスタ1とす

　　　る。

　（b）0003と0004を併合し，クラスタ2とす

　　　る。

　（c）0001はクラスタ1，0003はクラスタ2に

　　　属しており，所属クラスタが異なっている

　　　ので，それらを併合しクラスタ3とする。

　（d）0002はクラスタ1が合併されたクラスタ

　　　3に属しており，0003もまた同じクラス

　　　タ3に属しているので，何もしない。

この手順を繰り返していけば，最終的に，単連結

法による樹形図を得ることができる12）。この実行

で問題となるのは，それぞれの文献が処理される

時点でどのクラスタに属しているかという情報の

探索である。この部分さえ，うまく実装すれば，

問題なく上記の手順で樹形図を構成できる。

III．処理時間に関する実験

A．実験データ

　以上述べた単連結法の実行アルゴリズムの効率

を実際に調べるために，日本図書館情報学会文献

目録委員会により作成された『図書館情報学文献

目録」CD－ROM中の10，848件のデータを使っ

て，実験を試みる。

　この文献目録には抄録は含まれておらず，論文

や記事の標題のみが収録されている。ここでは，

標題から語を切り出し，それに基づいて（4）式の

類似度を計算する。

　語を切り出す方法としては，辞書による最長一

致を基本とし，未知語・複合語に関する若干の発
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見法的な規則を加えたものとした。辞書は『茶

笙」13）のものを使用し，そこに登録されていない

未知語（未知の文字列）は字種の切れ目で分割し

た（なお，ひらがなのみから成る文字列は索引語

として使用しない）。また，隣接する索引語を自動

的に組み合わせて，複合語を構成した。ただし，2

っの索引語の間にひらがなのみから成る文字列が

挟まる場合には，複合語をつくらないことにし

た。例えば，ある文献の標題が「情報検索技術の

実際」であり，辞書に「検索」のみ登録されてい

るとすれば，この標題からは，「情報」「検索」「技

術」「実際」「情報検索」「検索技術」の6つの索引

語が切り出されることになる。

例えば5，000件の場合，ファイルの先頭からの

5，000件と，5，001番目のレコードからの5，000

件をそれぞれ調べれば排他的な2っの標本によ

る結果が得られる。同様に，3，000件の場合には

3っの標本をとることができる（開始位置はそれ

ぞれ1，3，001，6，001とした）。1，000件の場合に

は5っの標本とし　（開始位置は1，2，001，4，001，

6，001，8，001），500件の場合には10個の標本と

した（開始位置は1，1，001，2，001，．．．，9，001）。

この方法では，データに含まれるすべての情報を

完全に使ったことにはならないが，今回の実験の

目的からは，それぞれの標本平均を調べれば十分

であろう。

B．実験環境

　市販の標準的なパーソナルコンピュータ

（CPU：1．50　GHz，主記憶：256　MB，ハードディ

スク：80GB）を用い，　OSはMS　Windows　XP，

言語はJavaを使った（C＋＋によるDLLを作成

して一部使用した）。この仕様からわかるように，

今回の実験では，現時点で容易に入手可能な程度

の性能しか持たないコンピュータを使用してい

る。

C．実験方法

　全体のプログラムを，

　　①類似度の計算，

　　②ソート（上記「ファイルC」のソート），

　　③樹形図の構成，

の3っに分け，それぞれの処理に要した経過時間

（以下，単に「処理時間」とする）を計測する。な

お，ソートについては，対象データが主記憶領域

に収まりきらないので，プログラミングの教科

書14）を参考に，外部記憶装置を補助的に用いるプ

ログラムを自作して使用した（ここでの実験状況

では最大約30億レコードのソートが可能であ
る）。

　クラスタリングの対象文献数は10，848件であ

るが，文献数の影響を見るたあに，処理する文献

レコードの数を5，000，3，000，1，000，500件のよ

うに段階的に設定してクラスタリングを試みた。

D．実験結果

1．処理時間の分析

　実験結果を第1表（a）に示す。索引作成の結果，

有効な語を持たないレコードを除いたたあ，表中

の「実際のレコード件数」はそれぞれわずかに減

少している。また，上で述べたように，「10，848

件」の場合を除いて，表面の数値はすべて標本平

均を意味している。

　まず，表面で「率」と表記されているのは，文

献のすべての組のうち，実際に語を共有していた

組の割合である。例えば，「10，848件」の場合，実

際の処理レコード件数は「10，826件」であり，単

純にすべての組の類似度を求あてしまうと，おお

よそ10，826の2乗分の計算が必要になるが，転

置索引ファイルを利用することによって，約

18．7％の組に対する処理で済んでいる。表が示す

ように，全体的には，この割合はおおよそ20％

弱であり，今回の実験状況では，転置索引ファイ

ルを利用することによって，約8割の余分な計算

が回避iされることがわかる。

　次に，実際の処理時間を見ると，処理レコード

件数が少ない場合には，類似度の計算に多くの時

間が費やされているのに対して，処理件数が増え

るに従って，次第にソートや樹形図の構成の割合

が増加している。このことは，第1図からも明ら

かである。第1図は横軸に処理レコード件数をと

り，縦軸にアルゴリズムの各部分および全体の処
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　　　　　　　　　　　　　　　　第1表　単連結点アルゴリズムの実験結果

（a）すべての語を使用した場合（標本平均）

レコード 実際の 処　理　時 間（秒）

件数
標本数

レコード件数
率＊

類似度 ソート 樹形図 合計
　10，848－P一一一瞳〇一昌一一〇一一一一一．一

12，776　（100．0％）一　一　一　の　〇　一　一　〇　一　一　一　一　一　一　一　一　一　一　一　一　一　一　一　ロ　一　騨　騨　一　一　一　一　一　藺

5，000 2 4，990．0 18．0 1，781．0（54．4％） 1，293．7（39．5％） 199．4（6．1％） 3，274．2（100．0％）

一一騨，一一一一一一

3，000 3 2，994．0 18．1 971．0（65．0％） 460．8（30．8％） 62．4（4．2％） 1，494．2（100．0％）

卿一一一一一〇一■■一■一一ロー一【一一一一一一一一一 一一一一一口層一一一

1，000 5 997．6 19．5 301．7（84．4％） 49．0（13．7％） 6．8（1．9％） 357．5（100．0％）

一一一鴨一一一一一一一一一一一一一層一璽一一一圃一脾一 曽一一一響一一冒騨響

500 10 499．1 17．9 139．1（91．5％） 11．3（7．4％） 1．6（1．0％） 152．0（100．0％）

（b）出現文献数の多い「図書館」「情報」を除去した場合（標本平均）

レコード 実際の 処　理　時 間（秒）

件数
標本数

レコード件数
率＊

類似度 ソート 樹形図 合計
10，848 1 10，808 5．2 1，999　（48．1％） 1，809　（43．5％） 351　（8．4％） 4，159　（100．0％）

一一騨一一一一一一一一一一一一一昌ロー 一一一一一一一一一一

5，000 2 4，984．5 5．5 787．6（62．7％） 408．2（32．5％） 59．7（4．8％） 1，255．5（100．0％）

一一一一鴨一一一一一一一一一一一一曹一 一一一■一一冒一一

3，000 3 2，991．0 5．6 436．7（74．3％） 131．6（22．4か日 19．1（3．2％） 587．3（100．0％）

1，000 5 996．6 6．5 142．2（88．4％） 16．3（10．1％） 2．4（1．5％） 160．9（100．0％）

r一一瞳。一一昌一響一 層胃騨一一一一一一一一一一一層一一騨一一一一冒冒一一一■冒一一響¶■一一一一昌。一一一一一一，騨一辱一一一一一一一一一■一一一一一 一一一一一一一一一冒一曽一一薗一一■一冒一一■璽P胃一一冒一一〇〇一〇一一一一■一一一一一胃一曜｝一一一一一一一一一一一一一一

500 10 498．7 6．6 68．9（93．4％） 4．2（5．7％） 0．7（0．9％） 73．8（100．0％）

注＊：文献のすべての組数に対する，類似度0．0以外の組数の割合（％）
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第1図　単連結法アルゴリズムの処理時間

10000 12000

理時間を表示したものであるが，これを見れば，

ソートや樹形図の構成の処理時間の増加は，類似

度の計算のそれに比べて大きいことがわかる。

ソートや樹形図の構成のための効率的なアルゴリ

ズムの利用あるいは開発が今後必要となることが

この結果から示唆される。
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2．最頻出語の削除による処理時間の減少

　各語の出現文献数を調べたところ，「図書館」と

「情報」の2語が10，848件の10％以上に出現し

ていた。具体的には，それぞれ3，935件，1，382

件である。情報検索の理論に照らせば，これらの

語の識別力は低く，実際，本稿で採用している（3）

式でも，出現文献数の逆数（すなわちidf）が含ま

れているため，このような頻出語を無視しても結

果に大きな変化は生じないと考えられる。しか

も，「図書館」や「情報」の出現文献数の多さから

考えて，これらのみを共有する文献の組がかなり

存在することが予想されるので，「図書館」や「情

報」の削除によって，処理時間の大幅な減少が期

待できる。

　その結果を第1表（b）に示す。確かに，処理時

間はかなり減少しており，例えば，処理件数

10，848件の場合，削除前では12，776秒であった

のに対して，削除後は，約1／3の4，159秒で処理

が終わっている。この減少幅についても，処理レ

コード件数に依存し，件数が少ない場合（500件

や1，000件など）では，およそ1／2の短縮に過ぎ

ないが，データを見る限り，逆に，処理件数の増

加に従って，頻出語の削除はより大きな効果を持

つことが予想される。

IV．クラスタリングの妥当性の検証

A．最頻出語削除の影響の検証

1．実験の目的と妥当性の指標

　前章ではidfが（3）式に含まれることを根拠に，

「図書館」「情報」という2っの最頻出語を削除し

てクラスタリングを実行し，処理時間を計測し

た。しかし，実際に，この処置がクラスタリング

の結果にどの程度の影響を与えるかを確認してお

く必要はあるだろう。理論的にはidfによって，

これらの語の効果は縮小されているはずではある

が，現実的に頻出語の削除の影響が大きいようで

あれば，たとえ処理時間の短縮が果たされようと

も，この方法は実用的とはいえない。

　一般に，本稿が対象とするような大規模な樹形

図の場合，それらを直接的に比較して，その変化

を把握することは難しい。ひとつの方法として，

クラスタリングの結果の妥当性を検証する指標と

して用いられている，平方誤差の総和6），15）を利用

することが考えられる。つまり，頻出語の削除前

と後のそれぞれの樹形図に対して平方誤差の総和

を計算し，その値の差が小さければ，頻出語の削

除は大きな影響を与えないと判断すればよい。

　実際には，本稿では，文献間の類似度の測定に

はユークリッド距離ではなく，余弦係数を用いて

いるから，通常の平方誤差の総和に相当する指標

は，

JTe一
g息（2＝　z　siknh　d，，　dk　E　Ch；i＃le）　（5）

となる（付録参照）。ここで，Lはクラスタの個

数，臨はh番目のクラスタに含まれる文献数で

ある。また，（）内の総和は1つのクラスタに属

するすべての文献の組に対して類似度を合計する

ことを意味する。ただし，自分自身との類似度Sii

は除かれる。

　（5）式の値は大きいほどよい。（5）式中のSikは2

っの文献間の類似直なので，クラスタリングの結

果，高い類似度を持つ文献が1っのクラスタとし

てうまくまとまるほど（さらに，類似度が低い2

っの文献が異なるクラスタにうまく分離するほ

ど），（5）式のJTeの値は大きくなる。したがって，

（5）式によって計測される「妥当性」は，いわゆる

「教師つきの（supervised）」自動分類における妥

当性とは異なり，現実世界に照らしての分類結果

の妥当性を意味しない。つまり，本稿で対象とす

る階層的クラスタ分析は「教師なしの（un－

supervised）」分類であって，（5）式は，元の類似

度行列を出発点として，それらの類似度に従って

どれだけうまく文献がクラスタにまとあられたか

を測っているのにすぎない。ただし，頻出語削除

の影響の検証というここでの目的からは，（5）式

は充分な指標であると考えられる。

2．実験の方法

　（5）式を使うには，階層的な樹形図から，「平面

的なクラスタ」を切り出さなければならない。こ

のためには，閾値を定めて，それ以上の結合レベ

ルを持つ「枝」を1っのクラスタと見なせばよい
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第2図　樹形図からのクラスタの構成

（第2図参照）。ここではこの閾値を，0．1，0．2，0．3，

0．4，0．5，0．6に設定する。処理対象文献数は500

に固定し，標本は第1表と同じものを使用する。

したがって標本数は10である。

3．実験の結果

　実験の結果を第2表に示す。第2表には，樹形

図から切り出されたクラスタの個数（乙）と，（5）式

の指標の値ノ：，を示してある。ただし，いずれも，

大きさ10の標本平均の値である。また，壷中の

「単二結論1」は通常のクラスタリング，「単連結

法2」は「図書館」「情報」の2っの頻出語を削除

した結果を意味する。

　例えば，「単連結法1」の「閾値0．1」では，クラ

スタ個数71．2，評価指標は3．5である。そして，

第2表　クラスタリングの妥当性検証の結果

単連結法1 単連結法2 単一パス
閾値

五 ノ：、 五 z， 五 ノ：，

0．1 71．2 3．5 73．8 3．6 130．9 29．2
一一■一一一冒冒一一一一一一 一一一一一一一一一一一冒一 一一一一一一一一一一一一一 層一一一一一一胃璽一一一一 一一9一一一一一一一一一一 oo一一一冒一腫■一一一一 一〇〇一一口刷一口騨一ロー

0．2 235．5 15．4 238．6 15．6 222．4 35．4
一一一一一一一響9－99一一 璽一一一冒一一一．一一一一 9一一一一一一一一一一一一 一一一一一一一一一一璽騨一 一■，一騨一一一層一一一一 一響一一一一一響層一9”層 一一一一囎，一璽一一P騨一

0．3 336．1 24．8 336．5 24．9 293．1 35．6
一一一一一一一一一一一一一一 一一■一一一昌一9一一■一 一一一一一一一一一一一一一 一一一一一一一”一一層一 層”一一一一一一一一一一一 一一一一一一一一一一一一一 層一一一騨騨一一一一”一9

0．4 393．2 26．3 393．4 26．3 342．7 33．6
璽一一冒一一騨需一曹一一一一 9一一一層一一一9一一．一 曹脾薗一一一一一一一一一一 一一一一一一一一一一一一 一一一一一一一一一昌騨一一 一一一一一一一一一一昌一一 一一一一一一一一一■一一一

0．5 427．2 23．5 427．3 23．5 375．3 30．9
一〇瞳一〇一一幽一一一磨一一 一騨層響一冒一一■冒一一一 一一一一冒一一一99一圏一 一一一一一一一一一一一一一 一一一一冒一冒一一一一一一 一一一一一幽一曽一一一一一

0．6 449．3 19．3 449．1 19．3 401．5 27．5

注：「単連結法1」はすべての語を使用，「単連結法2」

　　は「図書館」「情報」の2語を削除。また，Lはク

　　ラスタ数，ゐは本文（5）式の値であり，いずれも標

　　本平均である。

閾値を上げていくと，クラスタ個数は単調に増加

する。この個数は「閾値0．6」においては449．3で

あり，全体の文献数は500であるから，このレベ

ルでは，多くの文献が「singleton」として単独で

存在していることになる。一一方，評価指標は閾値

を増やしていく途中でピークを持つことを第2

表は示している（このピークは閾値0．4の近くに

ある）。

　これらのクラスタ個数および評価指標につい

て，「単連結法1」と「単連結法2」との間にほと

んど相違がないのは第2表から明らかである。こ

のことは，「図書館」「情報」の2語を削除しても，

クラスタリングの結果はほぼ変わらないことを示

している。すでに述べているように，（3）式にidf

が含まれていることから，この結果は容易に予想

することができるが，（5）式を使った実験によっ

て，改めて実証的に確認されたといえる。この結

果から，最頻出語の削除は，処理の実行時間を短

縮するための便利かっ妥当な方法であると結論で

きる16）。

B．単一パス・アルゴリズムとの比較

　すでに議論しているように，（5）式を使えばク

ラスタリングの妥当性の検証が可能である。そこ

で，本稿では最後に，これを利用して，単連結法

による階層的クラスタ分析と単一パス・アルゴリ

ズムとの比較を試みる。

　単一パス・アルゴリズムは，少ない計算量でク

ラスタリングを可能とするために研究・開発され

てきた方法で，情報検索の分野でも，その応用が

1960年代から70年忌にかけて検討されてき
た17）。その過程においてさまざまな方法が提案さ

れたが，ここでは最も基本的なleader－follower

アルゴリズムをとりあげる。アルゴリズムの概要

は以下のとおりである15）。

①文献をクラスタに併合するかどうかを決ある

　ための閾値を設定する。

②ファイルから文献を1件読む。もしすべての

　文献が読み終われば，処理を終了する。

③読み出した文献と，その時点で存在するすべ
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　てのクラスタとの類似度を計算する。

④類似度が最も大きなクラスタにその文献を併

　合し，クラスタ中の語の重みの値を更新す

　る。ただし，その最大の類似度が閾値を超え

　なければ，どのクラスタにも併合せず，その

　文献を1っの単独のクラスタとして独立さ

　せる。

⑤手1頂点に戻る。

このアルゴリズムはk－means法とよく似ている

が，k－means法のように，クラスタの個数は先験

的に固定せず，またしたがって種子（seeds）も使

わない。

　本稿では，ここでの単連結法における（3）式と

の整合性を考え，leader－followerアルゴリズム

における，クラスタCh中の語ちの重みを

　　zbhj＝log　Z　xij十1．0　（6）
　　　　　　d，　E　Ch

で定義する。（6）式が示すように，ここではクラス

タを，それに含まれる文献を単純に併合した「巨

大な」文献として捉えることになる。

　一方，文献中における語の重みは（3）式，クラ

スタとの類似度は余弦係数（4）式をそのまま使用

する（ωkブを砺で置き換える）。したがって，上

記手順③における語の重みの更新では，（6）式に

より，新たに併合される文献における語の出現回

数物を，クラスタのそれに単純加算することに

なる。

　以上の単一パス・アルゴリズム（1eader－

followerアルゴリズム）を使ってクラスタリング

を実行し，（5）式の評価指標の値を求めた結果は，

比較のため，すでに第2表中に示してある（第2

表の右側の縦列参照）。当然のことながら，単連結

法と同じデータを使っており，第2表の「単一パ

ス」の見出しの下に示された数値はやはり標本平

均である。ただし，この場合の閾値は第2図に示

されたものではなく，1eader－followerアルゴリ

ズムにおいて，文献をクラスタに併合する場合の

境界値である（上記手1順①および④参照）。

　このように閾値の意味合いが異なるので，単連

結法との直接的な比較は難しいが，第2表を見る

限り，単一パス・アルゴリズムに分があるのは明

らかであろう。すべての閾値にわたって単一パ

ス・アルゴリズムのノ：，の値が上回っており，単連

結法の閾値の設定をいくら工夫してみても，単一

パスの値を超えられそうにない。ここではあくま

で（5）式のみに基づく限定的な評価ではあるが，

単連結法の妥当性にはやや問題があることが明ら

かになった。

　この結果から単連結法の代わりに単一パス・ア

ルゴリズムを使えばよいようにも思われるが，話

はそれほど単純ではない。なぜなら，ここで使用

した1eader－followerアルゴリズムを実行するに

は，単連結法と同様に莫大な資源が必要になるた

めである。k－means法のようにクラスタの個数を

固定して，しかもその数が少なければ，この方法

は大規模な文献集合に比較的容易に適用でき

る18）。しかし，ここで用いている1eader－follower

アルゴリズムでは，クラスタの個数は可変であ

り，しかも，第2表が示すように，その数はかな

り多い。これは，（6）式で計算されるクラスタ中の

語の重みの値を記録しておくのに，莫大な記憶容

量が要求されることを意味している。当然，クラ

スタ個数が多くなれば，主記憶装置上にデータが

収まらなくなる。実際本稿のために開発した

1eader－followerアルゴリズムのプログラムでは，

主記憶領域が枯渇するため，1万件のデータは処

理できない。この問題を解決するには，外部記憶

装置との併用が必要であるが，B木などの高速探

索アルゴリズムを使ったとしても，アクセス回数

が多いため，実用的な実行速度を得るのは難しい

かもしれない。

　また，本来的に，単一・パス・アルゴリズムは文

献を階層的に構成できず，この点，情報検索への

応用からみれば，単連結法に劣る。このような事

情から，大規模文献集合に対する検索への適用と

いう観点からは，単純に単一パス・アルゴリズム

に乗り換えることはできない。むしろ，単連結法

の欠点を補うたあ，大規模文献集合に適用可能な

完全連結法や群平均法のアルゴリズムの開発を追

究していくべきであろう。
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V．おわりに

　本稿では大規模文献集合に適用可能な単連結法

アルゴリズムを開発し，実際に，約1万件の文献

集合に適用した。その結果，この規模のデータに

対しては合理的な時間内で処理が可能ではあるも

のの，さらにレコード件数が増えた場合には，

ソートや樹形図の構成の部分で，アルゴリズムの

改良が必要なことがわかった。

　また，多くの文献に出現する頻出語を削除する

と，処理時間は大幅に短縮されるにも関わらず，

クラスタリングの結果には大きな影響が生じない

ことが明らかになった。この方法は，機械学習を

応用したテキスト分類の研究などですでに採用さ

れているが，階層的クラスタ分析の場合にも有用

であることが改めて実証された。

　本稿では最後に，単連結法によるクラスタリン

グの結果の妥当性を，単一一パス・アルゴリズムの

それと比較した。その結果，本稿で採用した評価

指標の範囲内では単連結法は相対的に妥当性に乏

しいことが明らかとなった。このことは，大規模

文献集合に適用可能な完全連結法や群平均法に対

するアルゴリズムの開発に進むべきことを示唆し

ている。

　データの規模に関して，「1万件」という大きさ

自体は1980年代にすでにVoorhees11）による計

算例があるので特に目新しいものとはいえない。

最近でも，topic　detectionの研究において大規

模なデータに対する階層的クラスタ分析が適用さ

れており，この場合の規模も1万件を超える19）。

　しかしながら，「1万件」という数字自体には目

新しさはないとはいえ，本稿の方法は外部記憶装

置を有効利用しており，この点で，さらに大きな

文献集合への適用可能性を残している。コン

ピュータのハードウェアの進歩はこれからも続

き，さらに優れたCPUや大規模な主記憶装置が

登場するであろう。これに伴って，当然，処理可

能なレコード件数は増加していく。何年かの後に

は，市販の標準的なコンピュータの主記憶領域だ

けで，1万件を超えるデータに対して単連結法を

適用できるかもしれない。しかし，その場合でも，

本稿の外部記憶装置併用型のアルゴリズムは常

に，主記憶領域のみを使う方法よりも，大きな

データを扱える可能性を持っている。この点に本

研究の価値がある。

　しかし，実際には，実用規模のデータベースを

扱うにはまだ工夫の余地がある。例えば，100万

件の規模の全文データベースを扱うには，本稿で

使用したものよりも高い性能を持つコンピュータ

を利用するとともに，アルゴリズム上の工夫をい

くつか加える必要がある。例えば，

（1）ごく少数の語しか共有しない文献間の類似

　度は0．0に近いと想定して，計算からはずす

　（このことは転置索引ファイルの確認時にわか

　る），

（2）第一段階として，適当にクラスタ個数を設定

　してk－means法によりデータベースを分割し

　ておき，個々のクラスタについてさらに階層的

　クラスタ分析法を適用する，

ことなどは容易に思いつく。

　本稿の冒頭で述べたように，特にWWWの普

及後，情報検索において，以前よりも大規模な

データを扱う必要が生じた。このような状況にお

いては，データを何らかの局所的性質を持つ部分

に分割することが，さまざまな点で便利である。

その分割が，情報検索の性能向上に利用されるの

か，あるいは文献提示などのインタフェース部分

で使用されるのかは，それぞれの状況に依存する

が，このための基本的技術として，より有用なク

ラスタリングのアルゴリズムや手法を探究してい

くことは重要であろう。
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付録：クラスタの妥当性を測定する指標について

　本稿で使用した評価指標（5）式は宮本6）のp．71

に掲載されている式に本質的に等しいが，少なく

とも図書館・情報学分野では，使用例がほとんど

ないため，若干，補足説明を加えておく。

　クラスタリングの各対象がm次元のベクトル

で表現されるとして，その1っをXiと表記する。

また，ここでは表記を簡単にするたあに，クラス

タCh（h＝1，2，．．．，L）を，それに属するXiの添字

の集合と規定しなおす。この結果，その重心ベク

トルは

　　　mh＝　一II一　z　xi　（A．i）
　　　　　　　nh　iECh

となる。ここで，毎はクラスタChに含まれる対

象の個数とする。一般にクラスタリングの結果に

ついての平方誤差は，

　　　　　　L

　　　1，＝Z　Z　llxi－mh112　（A．2）
　　　　　h　＝1iE　Ch
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で定義される15）。ここで，ll・llはノルムである。

（A．2）で定義される値が小さいほど，全体的に，各

クラスタがそれぞれの重心の周りに密集している

ことになる。後で示すようにこの式は，

・e一
凾P（÷轟々Ilx一Xle　11う（A・3）

に変形される。ここで，11xrx々l12は2っの対象間

の「距離」を意味する。この部分を一般化して，

この「距離」の代わりに類似度Sileを使うことが

できる。この結果，本文（5）式を得る。ただし，距

離を類似度に置き換えたので，この場合には，」、

が大きいほど，クラスタは密集していることにな

る。

　（A．2）から（A．3）が導かれることを示す。（A．1）

式を使えば，各クラスタにおける平方誤差は，

ii，11xi－mhl12＝i．zc］，11xi112一　一i．1）　lli．zc］，xil12

と書ける。ここで，

（ii，　xi　II2　＝＝iic，　ll　xil12＋　2i，k．ige，li〈k〈xi，　xk＞

に注意すると（〈・，・〉は内積を示す），結局，

　　Z　llx，一m，l12
　　iE　Ch

＝　一5－il）7　［（iiih－1），i，llxi112

一2　i，k．？，ii．k〈Xi，　Xle＞］　（A．4）

となる。

　一方，（A．3）式中の（

出して変形してみると，

　　］Z］　llxi－xk，112

　i，kEC，Ii〈k

中の総和部分だけ取り

　　＝：　Z　（llxi112－2〈xi，　xk＞十llxk　l12）　（A．5）

　　　i，　le　E　Ch；i〈　b一

であるが，この右辺の総和の中に各ll　Xil12　（i∈Ch）

が何回出てくるかを数えてみると，それぞれfih　一一

1回であるから，（A．5）式は，

　　2　llxi－xle　l12
　i，　leEChii〈k

　　＝＝（ith－1）2］llxi112－2　Z　〈xi，　xk＞（A．6）

　　　　　　iE　Ch　i，　le　E　Ch；i〈　le

となる。このことから，（A．4）式を（A．2）式に代入

すれば，（A．6）式を経由して，（A．3）式が得られる

ことがわかる。

　Dudaら15）が注意しているように，本文（5）式

のJTeは万能の尺度ではなく，クラスタに含まれる

対象の数（本稿では文献数）に大きな差があると，

（5）式は不適切となる可能性がある（Dudaら15）

のp．543によい例が掲載されている）。

一　38　一


