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研究成果の概要（和文）：本研究の目的は入力データに潜む非線形特徴抽出の理論と方法論を構築することであ
る．理論的な側面では，非線形独立成分分析の理論構築だけでなく，相互情報量最大化，非線形部分空間推定を
含む３つの枠組みを統一的に扱う教師なし非線形特徴抽出の枠組みを密度比推定に基づき提案した．また，方法
論の側面では，ニューラルネットワークを用いた非線形特徴抽出の実践手法を提案した．特に，外れ値に頑強な
特徴抽出手法を提案し，その外れ値に対する頑強性を理論解析と数値実験の両面から示した．

研究成果の概要（英文）：This research is aimed at developing a theory and methods for nonlinear 
feature extraction. A rigorous theory for nonlinear independent component analysis (ICA) was 
established. Furthermore, a unified framework has been proposed for unsupervised nonlinear feature 
extraction, which includes nonlinear ICA, maximization of mutual information and nonlinear subspace 
estimation as special cases. Practical methods were also proposed. Especially, a robust method 
against outliers was developed and investigated through both theoretical analysis and numerical 
experiments. 

研究分野：機械学習

キーワード： 非線形特徴抽出　非線形独立成分分析　外れ値　相互情報量最大化　ニューラルネットワーク　統計的
因果推論

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
これまでの教師なし非線形特徴抽出の実践手法は経験・発見的なアプローチに基づくことが多く，その理論的な
背景を理解することが難しい状況にあった．それに対して，本研究で提案した統一的な枠組みは既存の非線形特
徴抽出の理論的な基盤となる可能性があり，学術的な意義は大きい．また，提案した枠組みは密度比推定に基づ
くため，既存の密度比推定法を応用・拡張することによって，さらなる実践手法の発展が見込めるため，今後の
成果が期待される研究内容である．

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
 
現代社会では多種多様なデータの大量取得が可能となり，非線形特徴抽出の研究が再度注目さ
れている．例えば，深層学習では，多層ニューラルネットワークを用いて，繰り返し，各層の入
力を非線形変換することによって，入力データの非線形特徴を抽出する．そして，この抽出され
た非線形特徴をクラス分類などのタスクへ応用することで，そのタスク精度が大きく改善され
る．また，データの重要な情報を含む低次元特徴を抽出，調査することで，入力データに対する
新たな知見が得られる可能性がある．このような多層ニューラルネットワークを用いた手法は
確率的勾配降下法との相性が良く，大規模データへ適用可能という利点がある．その一方で，従
来の非線形特徴抽出法では（特に教師なし学習において）理論的根拠が乏しく，発見・経験的な
アプローチが採用されることが多々あった．したがって，その特徴抽出法が実際にどんな問題を
解いているのか，そして，どんな特徴を抽出しているかを理解することが容易ではない．そして，
特徴抽出法を正しく理解することは特徴抽出の理論の発展だけでなく，応用という側面からも
重要である． 
 
 
２．研究の目的 
 
上記の背景を踏まえて，最初に，以下の課題に取り組む． 
-【課題１】明確な理論的基盤をもつ教師なし非線形特徴抽出法の提案 
後述するように，この課題では非線形独立成分分析の問題設定に基づき，教師なし学習問題にお
ける非線形特徴抽出法がどんな条件で，何が推定されるのかを理論的に明らかにし，実践手法を
提案・拡張する． 
上記のような背景もあり，非線形独立成分分析に加えて，相互情報量最大化が教師なし学習の
非線形特徴抽出の枠組みとして再注目されている．しかしながら，非線形独立成分分析と相互情
報量最大化の研究は独立に行われており，それら枠組み間の関係性はよく理解されていない．そ
の関係性を理解することができれば，相互情報量最大化のために提案された実践手法を非線形
独立成分分析へ応用（逆もまた然り）できる可能性があることに加え，非線形特徴抽出の共通原
理の理解，そして新たな枠組みの構築につながることも期待できる．そこで，次の課題を以下と
する． 
-【課題２】教師なし非線形特徴抽出の統一的な枠組みの構築 
 
 
３．研究の方法 

 
上記した２つの課題について研究の方法をそれぞれ述べる． 
 
【課題１】明確な理論的基盤をもつ非線形特徴抽出法の構築 
 明確な理論的基盤をもつ非線形特徴抽出法を構築するために，本研究では，最初に，独立成分
分析の問題設定に着目した．独立成分分析の目的は，複数の混合信号として観測されたデータか
ら混合前の信号（以下，源信号）を最小の事前知識で推定することである．この問題における難
しさは，どのように源信号が混合されているのかを事前に知ることができないことにある．これ
までに，混合過程が線形変換の場合，源信号を推定可能であることが理論的に示されているが，
混合過程が非線形変換の場合，どういった条件下でどの程度，源信号を推定することができるか
について十分な理解が得られていなかった． そこで，本研究では，混合過程が非線形である非
線形独立成分分析において，源信号がどの程度まで推定可能か，そして，その推定可能となる条
件を理論的に明らかにする．そして，その理論的な根拠に基づき，ニューラルネットワークを用
いた非線形独立成分分析の実践手法を提案，さらに拡張する． 
 
【課題２】教師なし非線形特徴抽出の統一的な枠組みの構築 
 非線形独立成分分析以外にも特徴抽出の枠組みは以前から提案されている．その１つが相互
情報量最大化である．興味深いことに，近年，ニューラルネットワークを用いて提案された相互
情報量最大化の実践手法は，全く異なる目的をもつ非線形独立成分分析の実践手法と類似して
いる．そこで，この実践手法の類似性に着目し，この２つの非線形特徴抽出の枠組みに存在する
共通要因を理論的に調査し，これらを統一的に扱う枠組みを構築する．そして，この統一的な視
点から他にどのような非線形特徴抽出の枠組みがありうるかを考察し，実践手法も提案する． 

  



 
４．研究成果 
 
【課題１】明確な理論的基盤をもつ非線形特徴抽出法の構築 
最初に，発表文献（Hyvärinen et al., AISTATS, 2019）の研究成果を述べる．この文献では，
非線形独立成分分析において，源信号をどの程度推定可能かならびにその推定条件を理論的に
明らかにしただけでなく，非線形独立成分分析の実践手法も提案した．本研究では，源信号を推
定する上で，入力データに加えて，補助データを導入する．多くの実践的な場面において，この
補助データの取得は困難ではなく，入力データからも作成可能である.時系列データの例では，
時刻 t におけるデータを入力データとすると，時刻 t より過去のデータを補助データとして用
いることができる.最も重要な推定条件は，補助データが与えられている下での源信号各成分の
条件付き独立性である．そして，この条件付き独立性の仮定下で，成分毎の非線形関数の不確定
性を除き，源信号が推定可能であることを示した．この理論的な結果に基づき，非線形独立成分
分析の実践手法を提案した．非線形独立成分分析は教師なし学習問題であるが，この実践手法は
教師あり学習問題を通して源信号を推定する．具体的には，入力データと補助データのペアをク
ラス１，入力データとシャッフルした補助データのペアをクラス２とすることで，２クラス分類
問題を構築する．そして，この２クラス分類問題に対してロジスティック回帰を適用することで，
源信号に対応する非線形特徴を学習する． 
 次に，発表文献（Sasaki et al., UAI, 2020）の研究成果を述べる．上では，ロジスティック
回帰に基づき，非線形独立成分分析の実践手法が構築された．しかしながら，ロジスティック回
帰は外れ値の影響を受けやすいことが知られており，その非線形独立成分分析の実践手法もま
た外れ値の影響を受けやすいことが考えられる．そこで，本研究では，源信号が外れ値で汚染さ
れた状況を想定し，源信号推定がどのように外れ値の影響を受けるかを理論的に調査する．理論
的な調査の結果として，源信号の確率分布の裾付近に外れ値が集中しているときに，源信号の推
定が困難になることを示唆する結果を得た．この結果は，外れ値に頑強な実践手法の構築は重要
であることを意味する．次に，外れ値に頑強な非線形独立成分分析の実践手法を提案した．上記
した非線形独立成分分析の実践手法はロジスティック回帰に基づき構築されているが，本研究
では，γ-ダイバージェンスを用いることによって，外れ値に頑強な手法を提案した．実際，影
響関数を用いた理論的な調査により，提案手法が外れ値に対して頑強であることを示した．その
一方，影響関数を用いた同様の調査により，ロジスティック回帰に基づく既存手法は外れ値の影
響を受けやすいことを示唆する結果を得た．事実，提案法の外れ値に対する頑強性と既存法の外
れ値に対する脆弱性を数値実験により確認した．さらに，この非線形独立成分分析を統計的因果
推論へ応用した．fMRI データへ適用した結果，興味深い因果関係を表す有向グラフが確認され
た（図１）． 

 
【課題２】教師なし非線形特徴抽出の統一的な枠組みの構築 
 【課題１】では非線形独立成分分析の実践手法を提案した．興味深いことに，近年，注目され
ている相互情報量最大化の実践手法 (Belghazi, ICML, 2018) は，非線形独立成分分析と数学
的に類似した構造をもつ．この類似性に着目し，本研究では確率密度関数の比（以下，密度比）
の推定を介した非線形特徴抽出の枠組みを提案した．この枠組みにおける密度比とは，入力デー
タと補助データの同時確率密度関数と入力データと補助データのそれぞれの周辺確率密度関数
の積の比である．実際，非線形独立成分分析と相互情報量最大化の実践手法もまた密度比を実行
しているとも解釈できる． 
 この統一的な枠組みの提案だけでなく，相互情報量最大化と非線形独立成分分析を理論的に
再調査した．その結果，密度比推定が相互情報量最大化の必要十分条件であることを理論的に明
らかにした．さらに，非線形独立成分分析において，密度比推定を通して源信号を推定可能であ
ることを示し，文献（Hyvärinen et al., AISTATS, 2019）とは異なる推定条件を導出した．そ
の導出した推定条件から，「補助データの次元が源信号の推定で大きな役割を果たす」という新
たな知見が得られた．実際，入力データの次元を固定したとき，補助データの次元が大きくなる
につれて，源信号の推定精度が改善されることを数値実験によって示した．これらの結果は，源
信号を高精度に推定するために，入力データに対して相対的に高い次元をもつ補助データを用
意すべきであることを示唆している．また，相互情報量最大化と非線形独立成分分析に加えて，

図１：提案手法（RTCL）を用いた統計的因果推法の
fMRI データへの応用（Sasaki et al., UAI, 2020）．有
効グラフの各頂点は脳部位，矢印は推定された脳部位
間の因果関係を表す． 



提案した統一的な枠組みに属する新たな非線形特徴推定の枠組みを提案した．この枠組みでは，
補助データと統計的な依存関係にある低次元変数からなる非線形部分空間を推定することを目
的とし，その低次元な非線形部分空間が推定可能となる条件を導出した． 
 提案した統一的な枠組みに基づき，γ-ダイバージェンスを用いた密度比推定の実践手法を提
案した．そして，提案法を用いて学習された非線形特徴を他クラス分類問題へ応用し，データに
外れ値が含まれている場合に，他手法よりも分類精度が改善されることを確認した．さらに，相
互情報量最大化で提案されていた手法 (Belghazi, ICML, 2018) を非線形独立成分分析へ応用
し，新たな非線形独立成分分析の実践手法を構築した．そして，データ数が少ない場合に，構築
手法は既存手法よりも推定精度が高いことを数値実験により確認した． 
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