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研究成果の概要（和文）：本課題では、スパースモデリング(SpM)と情報統計力学の技術を拡張することで、変
数選択・パラメータ推定問題の、より深い数理的理解と実用的数値解法を得ることを目標として研究してきた。
その結果、多くの成果（複数のhigh impact journalを含む15本の査読あり論文、３つの近似アルゴリズムパッ
ケージのGithubでの公開）を得ることが出来た。特に、交差検証法を低計算量で実行する近似アルゴリズムの開
発と関連する理論解析、構造学習に関連する逆イジング問題の理論解析、ブートストラップ法を利用した変数選
択の近似アルゴリズムとその理論解析が独創的な成果としてあげられる。

研究成果の概要（英文）：This project has been aimed at obtaining a deeper mathematical understanding
 and practical numerical solutions to variable selection and parameter estimation problems by 
extending the techniques of sparse modelling (SpM) and statistical mechanical informatics. As a 
result, a number of results (16 peer-reviewed papers, including several high impact journals, and 
three approximation algorithm packages published on Github) have been obtained. In particular, 
ingenious results include the development and related theoretical analysis of approximation 
algorithms that perform cross-validation methods with low computational complexity, theoretical 
analysis of inverse Ising problems related to structural learning, and an approximation algorithm 
for variable selection using the bootstrap method and its theoretical analysis.

研究分野： 統計物理学

キーワード： 情報統計力学　スパースモデリング　統計的逆問題　機械学習　近似推論

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
近年、機械学習や人工知能といったキーワードで、ある種の数学的モデリング方法が注目を集めている。本研究
では、そのモデリング方法の中でも、スパースモデリングという、様々な事物(変数)の中から重要なものを半自
動的に取りだす技術に着目し、その技術を高めるべく研究を行った。多くの場合、計算量的問題から適切な変数
の取り出しが難しくなるのだが、それを情報統計力学という物理分野にある手法で問題を近似することにより、
計算量を削減するという方針で研究を行った。その結果、正確性を保ったまま以前よりも速やかに変数選択をす
ることが可能になった。機械学習を大規模に運用する上で重要な成果と成る。

※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 
（１）計測技術のたゆまない進歩により、大規模高次元データを処理する必要が様々な分野に現
れてきた。高次元データから低次元な情報を抽出する枠組みは、一般に多変量解析と呼ばれる。
その系統的定式化は存在するが、その枠組みに忠実に従うと、多くの高次元データにおいて、モ
デルの解釈上の困難と解析を実行する上での計算量的困難に直面する。 
 
（２）このような困難を避ける上で注目されている技術がスパースモデリング(SpM)である。SpM
とは、データの“スパース”な表現を見つけることで、ノイズ除去・高効率データ圧縮・結果の
解釈性向上などを可能にする方法論である。SpM は比較的新しい枠組みであり、スパース表現抽
出のための理論的枠組の整備やアルゴリズム開発、及びそれらの実データ解析への応用が世界
的に活発に進められている。 
 
（３）SpM の素直な定式化に従うと、やはり計算量的困難に直面する。従って、大規模な高次元
データから科学的知見・工学的応用を見出すには、そのような困難を克服することが必要であり、
システマティックに適用可能な方法論が模索されている。 
 
（４）その計算量的困難を克服する上で、情報統計力学とよばれる分野技術が注目されている。
情報統計力学とは、物理の一分野である統計力学に蓄積している大規模確率モデルをハンドリ
ングする技術を、情報科学の問題に適用することで成果を得るという分野であり、これまでに情
報理論や計算量理論における様々な問題に適用され、その有効性を実証してきている。 
 
２．研究の目的 
（１）情報統計力学の技術を利用して、SpM を実行する上での計算量的困難を回避する枠組み・
アルゴリズムを構築する。 
 
（２）情報統計力学の技術を利用して、SpM の枠組みにおける情報抽出の理論限界を明らかにす
る。 
 
（３）SpM 自身が現在進行系で進化する手法である。その適用限界を具体的な問題群の解析を通
じて拡大すると同時に新しい手法・枠組みを開発する。 
 
（４）上記の問題の解析を通じて、情報統計力学における方法論そのものを進化させる。 
 
３．研究の方法 
まず、取り扱う問題の範囲を一般化線形モデル、あるいは局所的にはそうみなせるモデルに限定
することで、現実的に解析・開発を行えるようにする。その上で 
（１）モンテカルロ法という統計力学のアルゴリズムを利用して、SpM の変数選択アルゴリズム
を開発・改良する。 
 
（２）摂動論、あるいは線形応答近似と呼ばれる統計力学の方法を利用することで、モデルのハ
イパーパラメータ選択を近似的に軽量に計算する方法を開発する。 
 
（３）レプリカ法という統計力学の方法を利用することで、統計モデルの典型的な性能を解明す
る。 
 
（４）近似的メッセージ伝搬法という、統計力学の平均場近似を改良したアルゴリズムの枠組み
を利用し、低計算量で推定を行うアルゴリズムを開発する。 
 
（５）レプリカ法と近似的メッセージ伝搬法を併用することで、ブートストラップ法などの発展
的な方法による変数選択法を近似的に軽量に実行するアルゴリズムを開発する。 
 
４．研究成果 
（１）圧縮センシングにおける変数選択アルゴリズムの開発 
 圧縮センシングの素直な定式化では、推定において計算量爆発を起こすため、L1 緩和などの
緩和法が使われる事が多い。一方、緩和によって推定が正しくできる領域が狭くなることも明ら
かにされているため、緩和されていない元々の問題を解くアルゴリズムがあれば便利である。こ
の考えに基づき、モンテカルロ法を用いたアルゴリズムを考案し、その性能解析を実データへの
適用を行った。結果として、この方法が L1 緩和を凌駕するとともに、より多くの事前情報を要
求するベイズによる定式化に迫る性能を発揮することが、実験と理論の双方から示された。この



結果により、論文を２本出版することが出来た。 
 
（２）非凸正則化による圧縮センシングの理論性能の解明とアルゴリズムの開発 
 圧縮センシングにおいて、L1 緩和とは異なる方法として、非凸正則化を用いた緩和法が近年
注目されている。その理論性能を解明すると同時に近似的メッセージ伝搬法に基づくアルゴリ
ズム開発を行った。結果として、この方法が L1 緩和を凌駕するとともに、より多くの事前情報
を要求するベイズによる定式化に迫る性能を発揮することが、実験と理論の双方から示された。
またこの結果は場合によってはベイズによる定式化さえ上回る可能性が示唆された。この結果
により、論文を１本出版することが出来た。 
 
（３）圧縮センシング/機械学習におけるハイパーパラメータ選択の軽量化 
 圧縮センシングや近年の機械学習モデルにおいて、ハイパーパラメータを選択することは重要
である。多くの場合、この目的でホールドアウト検証法や交差検証法が利用される。この方法は
非常に汎用的だが、最適化を何度もやり直す必要が生じるため計算量的な負荷が高い。その負荷
を軽減すべく、摂動論/線形応答近似を用いて交差検証法を近似的に実行することで計算量増加
なくハイパーパラメータ選択を行う方法を開発した。非凸圧縮センシング・多クラス分類でこれ
を実装して、２本論文を出版することが出来た。さらに、これとは別に、ブートストラップ法を
利用した変数選択・ハイパーパラメータ選択の方法を近似的に行う方法をレプリカ法を用いて
開発した。これによりさらに１本の論文を出版することが出来た。 
 
（４）逆イジング問題の理論解析 
変数間の相互作用ネットワークを推定する問題が、データ解析手法の一つとして近年注目を集

めている。特に、バイナリ変数の場合は、物理におけるイジングモデルとの相性がよく、イジン
グモデルを用いてネットワーク推定を行う逆イジング問題が注目されている。逆イジング問題
を用いた場合の性能限界の解析はあまり行われおらず、それをレプリカ法を用いて行った。推定
モデルとデータの生成モデルが合致するか否か、正則化を用いるか否かなどでいくつかのバー
ジョンが考えられ、それらの網羅的な解析を行った。結果としてこれまでに３本の論文を出版す
ることが出来た。他の場合もまだ研究を進めており、今後も論文が複数出る予定である。 
 
（５）機械学習モデルにおける理論性能解析 
 情報統計力学の方法を用いて、圧縮センシングだけではなく機械学習モデルの理論解析も行
った。グラフニューラルネットワークやランダム PCA の解析を行いその理論性能限界を明らか
にした。これにより２本論文を出版することが出来た。 
 
（６）ボルツマンマシンにおける経験ベイズ法の近似アルゴリズム 
 経験ベイズ法とは、ベイズ推定においてハイパーパラメータを決定する手法の一つである。一
般にこれを実行するには経験ベイズ尤度関数という計算量的負荷の高い量を計算する必要があ
るが、ここにレプリカ法と Plefka 展開を利用することで、低計算量でこれを計算する手法を構
成した。これにより１本論文を出版することが出来た。 
 
（７）生物データの解析 
 生物のデータを解析して有用な情報（関係のある素子(ニューロン・遺伝子・化学種など)や伝
達される情報量）を抽出することは、生物の体内で何が行われているかを理解する上で重要であ
る。現実の生物データを機械学習の手法を用いて解析することで実際に有用な情報を抽出する
ことを試みた。逆イジング問題を用いてニューロン間ネットワークを抽出する問題や、生体内細
胞において化学種同士でやり取りされている情報の定量化などを行った。前者で２本、後者で１
本、論文を出版することが出来た。 
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