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1 はじめに

現在，クラスタリングの大半の手法は分析者がクラ

スタ数を決定しなくてはならない．その問題を解決

するため，自動的に適切なクラスタ数を決定する手法

として x-means 法が考案されている．x-means 法は
k-means法を用いて分割を繰り替えし実行する手法で
あり，情報量規準を用いることによって分割を停止さ

せることによりクラスタを決定する．本研究では x-
means法の情報量規準に焦点を当て，様々な規準を用
いることにより，精度の高いクラスタリングを目指す．

2 x-means法の概要

2.1 x-means法

x-means法は Pelleg and Moore[1] によって提案さ
れた非階層型クラスタリングの一種である．x-means
法は k-means法を拡張したものであり，クラスタ数 k

を自動的に定めるという点が特徴である．x-means法
の基本的な動作は，2分割する k-meansアルゴリズム
を情報量規準に沿って妥当な限り繰り返すという単純

なものである．本稿においては石岡氏 [2]により改良
された x-means法を使用した．これは逐次分割される
クラスタごとに分散の違いを考慮した点と，BICの計
算に用いる対数尤度の計算に近似計算を行って計算速

度を向上させている点が改良されている．

2.2 アルゴリズム

n個 p次元のデータを扱う場合を想定する．

1. 与えられたデータに対して小さい分割クラスタ数
k0 を与える

2. k = k0 として k-means クラスタリングを行う．
分割後のクラスタを C1, C2, ..., Ck0 とする

3. i = 1, 2, ..., k0 としてスタックに積んでいき，以

下の手順を行う．

4. スタックより取り出したクラスタ Ci に含まれる

データに p変量正規分布

f(θi; d) = (2π)p/2|Vi|1/2exp
[
−1/2(d − µi)tV −1

i (d − µi)
]

(1)
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を仮定する．この分布についての BICを以下の
ように求める．

BIC = −2 log L(θ̂i; xi ∈ Ci) + q log ni (2)

ここで θ̂i = [µ̂i, V̂i] は p 変量正規分布の最尤推

定値とする．ここでは正規分布を仮定しているの

で µ̂i は相加平均，V̂i は相乗平均と等しくなる．

µi は p 次の平均値ベクトル，Vi は p · p の分散

共分散行列である．qは独立なパラメータ空間の

次元数，つまり p次元の平均値ベクトルと p · p

の分散共分散行列の組み合わせ数を表す．よって

q = p+p·pC2 = (p+3)/2である．xiはCiに含ま

れている p次元データの集合，niはCiに含まれて

いるデータ数とする．Lは尤度関数 L(·) = Πf(·)
である．

5. Ciに対して k-means法で 2分割を行い，C1
i，C2

i

とする．

6. C1
i，C

2
i に対して，それぞれパラメータ θ1

i，θ
2
i を

もつ p変量正規分布を仮定し，２分割モデルにお

いてデータが従う確率密度とする．あるデータが

どちらのパラメータを用いるかは属しているクラ

スタによって決まる．

xi =

{
αi[f(θ1

i );x]， xiが C1
iに含まれるとき

αi[f(θ2
i );x]， xiが C2

iに含まれるとき
(3)

αi は上式を確率密度とするための基準化定数で

αi =

{
1/

∫
[f(θ1

i ;xi)]dx， xiが C1
iに含まれるとき

1/
∫

[f(θ2
i ;xi)]dx， xiが C2

iに含まれるとき
(4)

となる．厳密に求めると p次積分が必要となるた

め，多くの計算量が必要となるので近似値として

α = 0.5/K(βi) (5)

を用いる．K(·)は標準正規分布の下側確率であ
り，βiは f(θ1

i ;xi)と f(θ2
i ; xi)の分離の程度を示

す指標で

βi =

√
||µ1 − µ2||2
|V1| + |V2|

(6)
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で示される．

これらを用いて 2分割モデルにおける BICを計
算する．

BIC ′ = −2 log L(θ̂′i; xi ∈ Ci) + q′ log ni (7)

θ̂i = [θ̂1
i ，̂θ

2
i ]は２つの p変量正規分布の最尤推定

値である．各々の p に対して分散と平均のパラ

メータが存在するので，パラメータ空間の次元数

は q′ = 2q = p(P + 3)となる．

7. BIC>BIC’ならば，2分割したクラスタのほうが
好ましいモデルと判断できるので結果クラスタフ

ラグを偽に設定し，2分割されたクラスタの保持
データ，新たに選択されたセントロイド，それぞ

れの BICをスタックに積む．

BIC<BIC ’ならば，分割前クラスタのほうが好
ましいモデルと判断出きるので，結果クラスタフ

ラグを真に設定し，2分割されたクラスタを破棄
する．

スタックが空で無かったら手順４へ，空なら次ス

テップへ進む．

8. 全てのクラスタの分割が終わり，x-means法が終
了する．本来ならクラスタ番号を一意に振り直し

たほうがよいが今回は分割の様子を観測するため

にあえて行わない．結果クラスタフラグが新であ

るクラスタが x-means法によって導き出された
クラスタ集合である．

3 提案手法

x-means法における問題点として，分割停止の条件
として情報量規準に BICを用いている点であると考
えている．従来の x-means法に用いられている BIC
は与えられるデータの性質によって好ましい値を示さ

ない場合がある．これは BICが p変量正規分布をモ
デルとしているためノイズを多く含むデータに対して

はクラスタ数を少なくとらえてしまう恐れがあるため

である．この問題は他の情報量規準である AICにお
いても同様である．また，これらの規準は漸近理論で

導出されており，標本数無限を仮定しているため，標

本数が少数では偏りが生じてしまう．

本研究では分割停止規準の変更に伴うクラスタリン

グ精度の向上を図る．分割停止規準に用いる指標とし

て情報量基準ではなくCluster validity Index（クラス
タ妥当性指標）を使うことにより，クラスタリング結

果の評価を行いながら好ましいクラスタ数を定める．

以前のクラスタリング結果より評価が良好であれば分

割を継続し，そうでなければ分割を停止させるアルゴ

リズムに変更する．

用いる妥当性指標の一つとして Davis-Bouldin In-
dex（DBIndex)[3]がある．この指標は各クラスタが
まとまっており，クラスタ間距離が離れているほどよ

いクラスタであるという前提に値を求める．DBIndex
は以下のようにして求められる．Ωiは i番のクラスタ

要素の集合，µi は平均を表す．

i番のクラスタについてのまとまり siを求める式と

して分散を使用する．

si =
1

card(Ωi)

∑
x∈Ωi

||x − µi||2 (8)

クラスタ間距離 dijは重心のユークリッド距離によっ

て求める．

dij = ||µi − µj ||2 (9)

上記の式から i番のクラスタと他のクラスタを比較

した評価値 ri を得る．比較するクラスタは最も大き

い値を示すものとする．

ri = maxj，j 6=i

si + sj

dij
(10)

全てのクラスタよりで得られた ri 値の平均が

DBIndex である r となる．r が小さいほどそのクラ

スタリングはよい結果であるといえる．

r =
1
c

c∑
i=1

ri (11)

4 おわりに

現在，分割を行った後，クラスタリング結果の妥当

性指標を求めるプログラムを組んでいるが，期待して

いる値を示さないので改善している段階である．また，

提案しているクラスタ妥当性指標は DBIndexのみで
あるが今後は他の指標である silhouette indexなどを
用いた場合どのようになるか検証する．またこの 手

法を適用し，検証するにあたり様々なデータセットに

おいて有効であるか考察することが重要である．
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