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研究成果の概要（和文）：本研究の目的は、精度保証付き数値計算とその周辺の技法をクラスタ解析に導入し、主に初
期値依存性問題を解決することと、データの不確実性を包括的に扱うことである。
初期値依存性問題について、精度保証付き数値計算における全解探索アルゴリズムはエントロピー正則化ファジィc-平
均法(eFCM)に対して実時間で解を得ることができなかった。これはeFCMが多くの局所解を持つためである。一方で、Be
zdek型ファジィc-平均法の最大化モデルからトレース最大化問題が自然に導かれることが明らかになった。
データの不確実性については、欠損値を無限幅の区間で表して全解探索を援用するアルゴリズムを開発した。

研究成果の概要（英文）：The purpose of this research project is to introduce validated numerics 
techniques to clustering, to solve the local convergence problem in clustering and to deal with the 
uncertainty of given data for clustering.
In local convergence problem, the all solution algorithm in validated numerics could not produce its 
result for entropy-regularized fuzzy c-means (eFCM) within adequate time because eFCM has many local 
optimal solutions. On the other hand, it was clarified that a maximizing model of Bezdek-type fuzzified 
c-means algorithm can be transformed into a trace maximizing problem naturally, which can be solved 
globally.
In dealing with the uncertainty of give data, an algorithm was constructed to represent given missing 
values as the interval with infinite width, and to execute clustering along with divide such the 
intervals with the aid of all solution algorithm in validated numerics.

研究分野： クラスタリング

キーワード： ファジィクラスタリング
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１．研究開始当初の背景 
 クラスタ解析またはクラスタリング(与え
られたデータを幾つかのグループに分類す
る手法の一つ)に関する研究は、学問上の興味
対象となってきただけでなく、パターン認識
をはじめとするさまざまな場面で活用され
ているが、まだ解決されていない問題点も多
い。 
 クラスタ解析において K 平均法などの多
くの手法は非凸非線形最適化問題に基づい
ているために初期値依存性を持ち、必ずしも
大域的最適解が得られないので、通常はモン
テカルロ法のように何種類もの初期値に対
してアルゴリズムを試行して得られた解候
補群の中から目的関数値が最も小さいもの
を選ぶ(マルチスタート戦略)。良い(と思われ
る)初期値を選ぶ方法が幾つか提案されてい
るが、小手先の応急処置に過ぎない。また、
スペクトラルクラスタリングなどの、目的関
数の凸緩和問題を解く方法が提案されてい
るが、得られた緩和解からクラスタ結果を解
釈するのが難しく、結果として問題を先送り
しているだけである。 
 クラスタリングにおいてデータが物理量
の測定から得られたり人間の主観を数値化
したものであれば当然、不確実性を考慮する
必要がある。先行研究の多くは不確実性を表
す区間などの集合としてデータを表したも
のの、アルゴリズムの途中で結局は決定論的
議論に帰着させてしまって不確実性を論じ
切れていない。また、集合内から標本を多数
回サンプリングしてクラスタリングアルゴ
リズムを実行する研究も行われているが、デ
ータのバラツキを検討できるには非常に莫
大なサンプリング数を要するし、有限回サン
プリングしたところで不確実データに潜む
無限性を保証したことにはならない。 
２．研究の目的 
本研究の目的は、精度保証付き数値計算とそ
の周辺の技法をクラスタ解析に導入し、主に
初期値依存性問題を解決することと、データ
の不確実性を包括的に扱うことである。 
 初期値依存性問題については、精度保証付
き数値計算技術に基づく厳密大域最適化ア
ルゴリズムを開発し、その性能を明らかにす
ることを目的とすると共に、クラスタリング
手法が基とする最適化問題から適切な初期
値設定指針を与える手法を構築することを
目的とする。 
 不確実性の扱いについては、データの不確
実性を表す領域や存在可能性などを、従来法
のようにアルゴリズム途中で縮約すること
なく、不確実性を保ったままクラスタリング
アルゴリズムを遂行する手法を構築するこ
とを目的とし、さらに、データの不確実性が
互いに創刊を持つ場合を扱うために、アフィ
ン形式などの高度集合表現を用いて不確実
性を表し、高度集合表現データをクラスタリ
ングするための手法を構築することを目的
とする。 

３．研究の方法 
 初期値依存性問題については、精度保証付
き数値計算技術に基づく厳密大域最適化ア
ルゴリズムを開発し、その性能を明らかにす
る。本研究代表者が開発してきた非線型方程
式の全解探索アルゴリズムやそれに関連す
る精度保証付き数値計算技術を非凸非線型
最適化問題の厳密大域最適化アルゴリズム
として、人工データや実データに適用し、計
算量評価と共に、局所解の特性を実験的に評
価していく。また、クラスタリング手法が基
とする最適化問題から適切な初期値設定指
針を与える手法を構築する。クラスタリング
手法が基とする最適化問題にできるだけ自
然な最小の仮定を加えてトレース最大化問
題のような唯一解を得られる問題に等価変
換することを検討する。 
 不確実性の扱いについては、データの不確
実性を表す領域や存在可能性などを、従来法
のようにアルゴリズム途中で縮約すること
なく、不確実性を保ったままクラスタリング
アルゴリズムを遂行する手法を構築する。こ
れについても本研究代表者が開発してきた
非線型方程式の全解探索アルゴリズムやそ
れに関連する精度保証付き数値計算技術を
援用してデータの不確実性を最後まで保持
するアルゴリズムを構築する。得られたアル
ゴリズムを実装し、人工データや実データな
どを用いて計算量やクラスタリング精度を
評価する。さらに、データの不確実性が互い
に創刊を持つ場合を扱うために、アフィン形
式などの高度集合表現を用いて不確実性を
表し、高度集合表現データをクラスタリング
するための手法を構築する。得られたアルゴ
リズムを計算機に実行し、人工データや実デ
ータなどを用いて計算量やクラスタリング
精度を評価すると共に、区間を用いた場合と
の比較検討を行う。 
４．研究成果 
初年度は、初期値依存性問題について、単

純なベクトルデータに対して厳密大域最適
化アルゴリズムを開発することから始めた。
標準的ファジィ c-平均法に基づくアルゴリ
ズムについては個体とクラスタ中心が一致
した場合に特異な状況が発生し、これまでの
近似計算では見過ごされてきた、厳密計算に
おける問題点を明らかにした。エントロピー
正則化ファジィ c-平均方に基づくアルゴリ
ズムについてはその定式化を完了して一応
の実装を済ませたが、単純なデータに対して
でさえも収束に至らなかった。これは擬似的
な極値や鞍点が膨大に存在するためと予想
しているが論拠ある考察までには至らなか
った。不確実性の包括的取り扱いについては、
膨大なクラスタリングアルゴリズムの中で
その対象となる手法を限定していく過程で、
エントロピー正則化関係性ファジィ c-平均
法が非ユークリッド関係性データにもその
まま適用可能であることと、関係性ファジィ
c-平均法とカーネルファジィ c-平均法が実



際には同じ枠組みで議論できることを明中
にするなど幾つかの成果を国際会議で発表
した。これらの成果により、膨大なクラスタ
リングアルゴリズムを幾つかの枠組みに集
約化することができ、不確実性を導入してい
く準備を整え始められた。さらに、単純なデ
ータに対する標準的ファジィ c-平均法によ
る結果だけであるが、区間演算を用いること
によってクラスタ境界において帰属度がフ
ァジィであるために一概にクリスプ化でき
ないことを明らかにした。 
 次年度は、初期値依存性問題について、可
能性クラスタリングにおけるマウンテンク
ラスタリング的アプローチが全データを初
期クラスタ中心更新式を反復すると幾つか
のクラスタ中心に集約することを踏まえて、
一つ目のクラスタ中心が得られた際に精度
保証付き数値計算技法を用いて収束半径を
保証する手法を開発したが、期待に比べて保
証された収束半径が小さいために計算効率
化には寄与する見込みが薄いことを明らか
にした。その一方、もう一度原点に立ち返っ
てファジィ c-平均法の目的関数を見直した。
エントロピー正則化ファジィ c-平均法にお
いて予言類似度を基にした最大化問題が提
案されているのに対して、標準的ファジィ c-
平均法において予言類似度を基にした最大
化問題が提案されていないことに着目して、
標準的ファジィ c-平均法の目的関数をクリ
スプ c-平均法の正則化という観点から改訂
して、得られた最大化問題のカーネル化した
ものに対して2つの条件を仮定すると固有値
問題に帰着されることから初期値問題を解
決できる見込みがあることを明らかにした。
データの不確実性の包括的取り扱いについ
ては、線形計画法および二次計画法を用いた
個体毎βスプレッドによる非ユークリッド
関係性データクラスタリング、標準的ファジ
ィ c-平均法を正則化の観点から見直すこと
によって得られる冪乗正則化ファジィ c-平
均法と一般化標準的ファジィ c-平均法、三角
不等式を基にした欠測関係性データの埋め
込みによる共クラスタリング、カーネル解析
に基づく関係性データの線形クラスタリン
グを開発した。 
 最終年度ではまず、前年度までに得られた
次の成果を査読付き論文誌において発表し
た：(1)球面データに対する Bezdek 型ファジ
ィ c-平均法の最大化モデルをカーネル化す
ることによって、より一般的なデータに適用
できるように拡張した。(2)(1)の成果をさら
に推し進めて、初期値依存性を解決するため
にトレース最大化問題に落とし込んで、その
固有ベクトルを初期値に用いる手法を提案
した。(3)冪乗正則化に基づく可能性クラス
タリングを提案し、提案手法に対してカーネ
ル密度推定に基づく初期値の設定指針とカ
ーネル幅決定手法を提案した。不確実性に関
する研究については、欠損値を無限幅の区間
で表し、区間演算を用いた非線型方程式の全

解探索アルゴリズムに用いられる区間分割
手法を適用しつつ、小区間に対してクラスタ
リングする手法を開発した。 
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