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研究成果の概要（和文）：多様なセンサーデバイスの発展やストレージの大容量化に伴い，収集したデータから
統計的な推論によって有益な知見を引き出すデータ駆動型の解析の重要性が高まっている．本課題では，系列
や，より複雑な接続関係を持つ構造であるグラフで表現されたデータから，解釈可能な重要部分構造を発見する
ための機械学習アルゴリズムの構築を行なってきた．あり得る部分構造は組み合わせ的に存在するが，本研究で
は不要なパターンの枝刈り規則を最適化理論に基づき構築することで，最適性を失うことなく重要な部分構造が
発見できることを示した．

研究成果の概要（英文）：Because of development of a variety of sensor devices and increase of the 
capacity of storage devices, a significance of data-driven approaches to extracting useful knowledge
 from accumulated data have been widely recognized. In this study, we consider identifying important
 substructures in sequence or more complicated graph data, which has a connected structure inside a 
data instance. Since combinatorially many possible substructures exist, we propose efficient pruning
 algorithms that removes unnecessary patterns. Our framework is based on an optimization theory, and
 thus, the optimality of the resulting identified substructures can be guaranteed.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
機械学習技術の注目が高まるつれ，その解釈性は大きな社会的関心事となっている．本課題で扱うような系列や
グラフは，時系列データや化合物などの科学データで単純な数値テーブルでは表現できないデータの表現方法と
して広く定着しているものである．そのため，多様化するデータ駆動解析において，本課題で扱ったような問題
設定は今後ますます顕在化すると考えられる．一方で，組み合わせ的に爆発する部分構造に対し，最適性を保証
しつつ学習する枠組みはほとんど研究がなく，本研究の独自性・意義を示すものである．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
多様な計測機器の発達に伴って，収集したデータから知見を引き出すビッグデータ利活用の重
要性が広く認知されるようになってきた．特に，カメラや GPS センサー，ビーコン等による継
時的な測定や DNA配列やテキスト情報など「点」ではなく「系列」として意味を持つデータや，
また，化学や創薬の分野における分子構造，材料科学における結晶構造のデータなど，より一般
性のある関係性表現である「グラフ」を用いて整理されるような，より複雑な構造を持つデータ
も数多く扱われるようになっている．このようにデータの多様性が増したことで，蓄積された情
報から意味のあるものを抽出し，解釈することは非常に難しくなっている．機械学習では与えら
れたデータから何らかの予測を行うモデルを推定することが多いが，機械学習の意思決定に対
する解釈性が近年では非常に重要視されている．系列やグラフのような構造を持つデータの場
合，予測にとってどこが重要な部分構造（パターン）なのかを同定することは，部分構造が持つ
組み合わせ的性質のために非常に難しい．しかしながら，この問題に対する先行研究はそれほど
行われていないのが現状である．例えば，本課題と関連の深い[1]はブースティングのアイデア
に基づいて系列データからのモデル構築に取り組んだが、パターンを一つづつ追加するこのア
プローチのスケーラビリティは高いとは言い難く，多様な構造データへの対応は難しい． 
 
２．研究の目的 
予測モデルの推定において，重要な変数を発見するためのアプローチに疎性（スパース）モデリ
ングがある．ただし，この方法を用いても，膨大な候補パターンを扱うことは計算量的に困難性
が高い．本研究では，疎性モデリングの最適化問題としての性質を利用し，膨大な候補パターン
から不要なものをあらかじめ除去するスクリーニング法の開発を行う．先行研究として，疎性モ
デリングの不要な変数を除去するセーフスクリーニング[2]が知られていたが，この方法でも， 
そもそものスクリーニング対象が列挙不可能なほど膨大なケースへの適用は難しい．系列やグ
ラフを持つデータを効率的に数え上げる手法としてパターンマイニングがよく用いられる．パ
ターンマイニングではパターンの出現頻度に単調性ができるように探索木を作ることで頻度の
低いものの枝刈りを実現している．この考え方を単純な頻度からセーフスクリーニングの考え
方に拡張し，列挙中に，予測に対する重要性で枝刈りを行う枠組みを提案する．これにより，全
ての可能性を列挙することなく不要パターンのスクリーニングが可能であり，かつセーフスク
リーニングに基づくため結果の最終的な最適性を保証することも可能になる．本研究の目的は，
このアプローチによって，多様な構造データの解析（特に予測モデル推定）において，解釈可能
な部分構造を同定できる機械学習の枠組みを構築することとなる． 
 
３．研究の方法 
疎性モデリングとして最も有名な手法に LASSO(least-absolute shrinkage and selection 
operator)が知られている．この枠組みは線形モデルの変数選択を凸最適化問題に帰着させる方
法であり，組み合わせ的な変数選択問題を回帰係数に対するペナルティ付きの誤差最小化で表
現することで最適解を安定的に得ることができる．LASSOは汎用性が高く，様々な分野で非常に
広く利用されているため，本研究でもこの手法をベースとして考えていく．申請者はこれまでに，
構造データからの LASSO モデル構築のためのセーフスクリーニングの拡張と効率化に取り組ん
でいた[3]．部分構造の出現の有無を変数とし，LASSO で重要な変数を選択することで最適性保
証のある部分構造選択が可能になる．本研究では，このアプローチを方法論的な土台とし，距離
学習など発展的な設定への拡張や，連続値データを含むより複雑な構造データの取り扱い，単調
性の仮定の緩和，応用問題への適用などに取り組んできた．以下で，それぞれの具体的な結果に
ついて述べていく． 
 
４．研究成果 
 
4-1) 連続値属性付き系列/グラフデータからの予測マイニング 
系列やグラフデータには連続値の属性情報が付くことが多い．例えば，時系列の座標情報や化合
物の元素に付随する物理量などがこれに該当する．このようなケースでは従来の方法で特徴的
な部分構造パターンを発見することは容易ではなかった．連続値の情報から特徴的なパターン
を抽出するアプローチを大別すると，空間中に代表パターンを定めるか，空間を分割してどのよ
うな部分空間に属するかでパターンを表現するかがある．空間中に代表パターンを定める場合
はどのように代表を決めるかが問題となるが，実践上はクラスタリングなどで決めるか，あるい
は代表パターン自体を最適化する．しかしながら，いずれのアプローチも，得られた代表点の最
適性を確保することが難しくなってしまう．また，典型的には代表点との近さをスコアにして特
徴量を作るが，このスコアの解釈がしにくいケースもある．一方で，空間分割のアプローチでは，
空間中で範囲を設けて，その範囲に属性値が入ったかどうかで特徴量を作る．この方法は解釈性



 

 

が非常に高いが，あり得る空間の分割が膨大になってしまうという問題があった． 
そこで，[4,5]では，空間を分割し数え上げるマイニング技術を，系列やグラフの探索木に組み
込んだ新たな部分構造ベースの予測モデル学習法を提案した．例えば，系列データでは系列を拡
張する操作と，系列の各点における属性値空間の分割を交互に行うような探索木を構築する．こ
のようにすることであり得る部分構造(系列やグラフと属性値の空間分割の組み合わせ)を網羅
できることを示した．また，この探索木上で適用できるセーフスクリーニングによる枝刈りを導
出し，最適性を保証しつつ，予測に寄与する部分構造を効率的に検出できる枠組みを構築した． 
 
4-2)  距離学習における予測マイニング  
入力データから何らかの対象に対して，直接予測値を与えるモデルの学習に対して，入力データ
間の関係性（類似性，距離）を学習する距離学習の重要性が近年増している．例えば，顔認識の
モデルでは，認証された顔と登録されているユーザーの顔との類似性を精度良く測る必要があ
る．あるいは，類似化合物の検索システムの構築を考えた場合に，過去のデータにおいて似た性
質を持っていた化合物間の類似度を高くするような推定問題が考えられる．このようなケース
でも，類似性の判断にはどの部分構造が重要なのかを明確にできれば明らかに有用である． 
そこで，[6-8]では，距離学習の設定においてセーフスクリーニングの理論を拡張し，その後，
その知見をもとに[9-11]では，グラフデータに対して，組み合わせ的に存在するパターンを列挙
しつつ，最適な距離関数に必要のないパターンを枝刈りする最適化法を構築した．この方法では，
距離学習によって分類に適した空間が獲得でき，かつその空間はどの部分グラフに対応するか
を明示的に知ることができる．論文では提案法がその解釈性の高さにかかわらず，深層学習によ
るグラフ分類と同程度の精度を達成するケースがあることを示した． 
 
4-3) 単調性仮定の緩和 
ここまで議論してきた方法では，パターンの探索木に対して特徴量が単調に変化することを仮
定していた．この仮定は自然な仮定ではあるものの，常に成り立つとは限らないものであった．
そこで，[12]では，単調性の代わりにパターンの最大サイズを使った枝刈り基準を導出した．こ
れにより，これまでの枠組みでは扱えなかったジャッカード係数など単調性のない特徴表現に
も予測マイニングにより，最適性を保証しつつ多様なパターンを探索することが可能になった． 
 
4-4) 応用研究 
応用研究として，動物移動データの軌跡解析[13]や，移動データにおける群間差の検定[14-15]，
タンパク質配列解析[16-17]の研究を行なった．[13]では動物の移動データに対して系列データ
版の予測パターンにマイニングを行い解析を行なっている．[14-15]では，軌跡データにおける
群間の差の検定に枝刈りを導入することで効率化する方法論を導入している．[16-17]では，タ
ンパク質合成のための配列の予測に系列ベースの回帰モデルを用いている(ここでは，高次のパ
ターンのない単純なモデルではあるが，機械学習の予測に基づき実験の意思決定に応用してい
る点で意義深く，より複雑な組み合わせ効果までの検討は今後の検討となる)． 
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