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分類的クラスタリングでは，既存知識を加味しつつグループの発見を行うため，解釈容易なグ
ループが生成でき，次の実験へのステップを短くできる．本研究では現在，分類的クラスタリング
に 知識として一部の化学式 化学構造を利用可能なように拡張 今後 適用可能範囲を拡大
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に，知識として 部の化学式，化学構造を利用可能なように拡張．今後，適用可能範囲を拡大
させる．また，フローサイトメータの観測結果等，実際のデータへの適用を行う。

様々な化合物の反応速度等観測結果

共通する化学構造
が見つからない

共通構造の発見

次の実験に繋がらない

通常のクラスタリングによるグループ化
（各グループに共通する構造が無い場合がある）

分類的クラスタリングによるグループ化
（共通構造が取れる様にグループ化）

次の実験に進める

（各グル プに共通する構造が無い場合がある） （共通構造が取れる様にグル プ化）
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