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요       약 

기존 hierarchical clustering은 Time complexity 와 space complexity가 Large data set을 clustering 하

기에는 적당하지 못하며 이것을 일반 PC 의 메모리 내에서 해결하는데 어려움이 있다. 따라서 본 

연구에서는 이러한 어려움을 극복하기 위해 기존 Hierarchical clustering 중 Centroid Linkage에 새로

운 Algorithm 을 제안하여 보다 적은 메모리를 사용하고 빠르게 처리하는 방법을 제안하고자 한

다. 

 

1. 서론 

최근 생명과학분야나 경제학분야 등에서 수많은 데
이터가 쏟아져 나오고 있으나 그 많은 데이터를 사람
이 일일이 분석하기에는 어려움이 따른다. 그리하여 
컴퓨터를 이용한 다양한 방법들을 사용하여 이러한 
대용량 데이터를 분석하기 위해 많은 연구가 이루어
지고 있다. 
그 동안 대용량 데이터를 분석하기 위해 많은 연구

가 제안되었으며 그것들 중 Agglomerative Hierarchical 
clustering (AHC)이 오래되었지만 널리 이용되는 방법 
중에 하나이다.  AHC 는 정해진 계산법 (metric)에 따
라 한 data set 의 모든 객체들간의 비유사도 
(dissimilarity)를 계산한다. 그 후 정해진 linkage 방법
에 따라 비유사도가 가장 낮은 것부터 병합을 시작하
여 최종적으로 하나의 군집을 완성하게 된다 [1]. 
그러나 기존 이 방법은 모든 객체들간의 비유사도

를 메모리에 저장해야 하는데 이 경우 공간 복잡도가 
Oሺܰଶሻ이기 때문에 대용량 데이터를 처리하기에는 한
계가 있다 [2].  
따라서 우리는 이러한 문제를 극복하기 위해 AHC

중 Centroid Linkage 방식의 공간 복잡도를 O(N)로 줄
이는 새로운 Algorithm 을 제안하여 대용량 데이터를 
처리하도록 하였다. 

 
2. 방법 

2.1 Centroid Linkage 
기존 Hierarchical clustering 에서는 모든 객체간의 

dissimilarity 를 계산하고 그것을 matrix 저장하였다. 하
지만 Centroid linkage에서는 어떤 한 cluster가 병합이 

되면 병합된 cluster 내의 object 들의 거리 평균이 이 
cluster 의 대표 값이 되어 다른 cluster 와의 비유사도
를 측정할 때 기준이 된다. 따라서 객체들은 비유사
도가 가장 가까운 객체와 최초 merge 된 후에는 다른 
객체와의 비유사도 정보가 필요 없게 된다. 즉, 각 객
체들 마다 가장 가까운 객체들과의 정보만 필요할 뿐 
그 이후 비유사도가 낮은 객체들과 정보는 불필요하
게 된다.  

 
(그림 1) Centroid Linkage 

 
2.2 Algorithm 
각 객체마다 비유사도가 가장 낮은 객체를 저장하
여 Priority Queue 에 삽입을 하게 된다. 모든 객체에 
대해 비유사도가 가장 낮은 객체와의 정보만을 
Priority Queue 에 삽입하게 되면 공간 복잡도는 O(N)
이 된다. 이 때 시간 복잡도는 모든 객체들간의 비유
사도를 측정하기 때문에 Oሺܰଶሻ가 되지만 모든 객체
들간의 비유사도를 메모리에 저장할 때보다는 
operation cost 를 절약할 수 있기 때문에 이 부분에서 
기존보다 속도향상을 얻을 수 있다. 

Priority Queue 에 들어있는 pair 들 중에 비유사도가 
낮은 순으로 dequeue 가 되면서 cluster 들의 merge 가 
진행 된다. 각 merge 발생 마다 생기는 cluster 의 
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centroid 에 대해 다른 cluster 들의 centroid 와의 비유사
도를 측정하고 그 것들 중 비유사도가 가장 낮은 pair 
하나를 다시 enqueue 를 하게 된다. 따라서 모든 객체
들의 하나의 cluster 로 군집화 될 때까지 이러한 방식
으로 clustering 이 진행 되어 공간 복잡도는 O(N)으로 
계속 유지 할 수 있다. 

Priority Queue 에서 dequeue 되는 pair 들이 모두
merge 가 되지는 않는다. dequeue 되어 나온 pair 의 한 
centroid 가 이미 이전에 다른 centroid 와 merge 가 되
어 다른 cluster 를 이루고 있다면 이 pair 의 정보는 
잘못된 것으로 merge 를 진행해서는 안 된다. 이 경우 
해당 pair 는 버려지게 되며 해당 pair 를 이루는 
centroid 중 다른 cluster 와 merge 되지 않은 cluster 의 
centroid 가 있다면 이것과 비유사도가 가장 낮은 
centroid 를 다시 찾아 Priority Queue 에 삽입을 하게 
된다.  

 

(그림 2) 알고리즘 
 

3. 결과 

새로운 알고리즘을 적용하여 기존의 방법을 사용하
는 다양한 tools 과 속도 비교를 하였다. (그림 3)은 
1000 차원을 갖는 데이터들을 총 객체 수를 변화시켜 
MATLABi, SciPy [3], R [4], Cluster3.0 [5] 등 다양한 소
프트웨어를 사용하여 Centroid Linkage 의 처리시간을 
측정한 결과이다. 
새로운 알고리즘에서는 Centroid Linkage 의 특성을 

파악하여 공간 복잡도를 O(N)으로 줄여 기존 방법보
다 더 큰 사이즈의 데이터를 처리할 수 있었다. 그 
뿐만 아니라 기존 방법에서는 매 merge 발생마다 
matrix 를 update 해줘야하기 때문에 계산에 필요한 시
간 복잡도 O(N)과 memory operation 에 필요한 시간 
복잡도 O(N) 이 필요한 반면에 새로운 알고리즘에서
는 계산에 필요한 시간 복잡도는 O(N)으로 같지만 
memory operation 에 필요한 시간 복잡도를 O(1) 으로 
줄일 수 있기 때문에 시간 복잡도는 동일하지만 실제
적인 처리 시간은 줄일 수 있었다. 

 
(그림 3) < 1000 dimensions > 

 

4. 결론 

Centroid Linkage 의 Linkage 특성을 파악하여 기존 
보다 빠르고 대용량을 처리할 수 있는 방법을 제안하
였다. 
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