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研究成果の概要（和文）： 本研究では，複雑な構造を持ったデータを扱う際に重要となる，グ

ラフ構造によって記述されるデータや確率分布に対して，その推論や計算に関する理論的研究

を行なった．その結果，（１）ネットワーク構造推定の新しい能動的学習法，（２）無限次元指

数分布族の導入による柔軟な推論の枠組み，（３）グラフ構造を用いた確率推論アルゴリズムで

ある確率伝搬法の性質の解明に向けた新しい数理的方法，の提案をそれぞれ行い，従来では困

難であった推論課題の解決や理論的性質の解明を導いた． 
 
研究成果の概要（英文）： Theoretical study was carried out on the inference and 
computation of data and probabilities described by graph structures, which is of 
importance in analyzing data of complex structure. This study proposed (1) a method of 
active learning of network structure, (2) a framework of flexible inference by introducing 
infinite dimensional exponential families, and (3) a mathematical method for analyzing 
theoretical properties of the belief propagation, which is an inference algorithm with graph 
structure.  Each of these methods provided solutions to inference problems and 
elucidation of theoretical properties, which had been difficult by conventional methods.  
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分野では，単なるベクトルではない，グラフ
やネットワークなどの複雑な構造を持つデ
ータを処理する方法の開発がきわめて重要
となっている．グラフ構造を扱うデータ解析
に関する重要な研究課題には，（１）データ
からのグラフ構造の学習，（２）学習によっ
て獲得されたグラフを用いた統計的推論，
（３）それらの処理に必要な確率計算の効率
的方法，などが含まれる． 
研究開始当初の背景を述べる．（１）のグ

ラフ構造の学習については，グラフィカルモ
デルの構造学習など，古くから研究が行われ
ているが，近年では，バイオインフォマティ
クスにおける蛋白質ネットワークの推定の
ように，非常に多くの変数間の関係を抽出す
るニーズが高まっており，確率分布に基づく
厳密な方法に限らず，さまざまな方法を試み
る必要がある．従って，ネットワーク構造推
定に対して高精度で簡便なアルゴリズムを
提供することは，重要な課題のひとつとなっ
ていた． 
（２）で述べたグラフを用いた統計的推論

に関わる課題のひとつに，変数間の相関関係
がグラフやツリーで与えられた際に，その情
報を関連する他のベクトル／非ベクトルデ
ータとどのように統合して用いるかという
問題がある．これに対する有効な方法論のひ
とつに，正定値カーネルによるカーネル法が
ある．分担者の赤穂と代表者の福水は，デー
タの依存関係をカーネル法によって解析す
る研究を精力的に行ってきた．さらに，福水
はカーネル法と無限次元指数分布族の結び
つきを明らかにした．この観点を発展させ，
無限次元指数分布族と無限次元情報幾何に
よってカーネル法の理論的研究を行うこと
は興味深い課題であった． 
（３）に挙げた確率計算の効率的方法とし

ては，確率伝搬法が広く研究されている．こ
のアルゴリズムは，グラフによって与えられ
た変数間の条件付独立性を利用して，事後確
率などの計算を効率的に行うものである．グ
ラフにループがある場合には，近似的に確率
計算を行うループ付確率伝搬法がよく用い
られるが，収束性や近似可能性といった理論
的性質は必ずしも明らかとなっておらず，特
別な場合の正当性や緩い十分条件が与えら
れている程度であり，今後の研究が待たれて
いる状態であった． 
 
２．研究の目的 
１で述べた背景に基づき，本研究は次の３

つの主課題を設定した． 
課題 A: ネットワークの能動的学習 
課題 B: カーネル法の無限次元情報幾何的
研究 
課題 C: 確率伝搬法の位相幾何的研究 
 

課題 A は，ネットワーク推定の問題に対す
る能動的学習ないしは最適実験計画を用い
た方法論の確立と，その効率的な計算方法に
関する研究である．能動的学習は，より効率
的な推定・学習を目的としてデータ採取法を
最適化する方法論であり，研究代表者の福水
がニューラルネットに適用した研究などが
ある．福水と赤穂らは，ネットワーク推定に
対する能動的学習法の基本的提案を行いそ
の効果を確認したが，そのアルゴリズムはさ
まざまな近似を必要としていた．本研究では，
ネットワーク構造に関連する情報幾何的な
考察を行うことによって，これら従来の近似
手法を理論的に理解し改良していくことを
目的とする． 
課題 B では，有限次元の指数分布族に対す

る様々な統計手法を無限次元の関数空間に
拡張する研究を行い，その手法の性質を無限
次元情報幾何を用いて明らかにすることを
目的とする． 
課題 C は，グラフ上の確率伝搬法のアルゴ

リズムを，グラフの位相的性質を用いて解明
しようとする．確率伝搬法のアルゴリズムの
性質に，そのグラフの位相的性質が強く反映
することは容易に想像されるが，その関係を
陽に記述する研究は今まで見られなかった．
本研究では，代数的位相幾何の定式化を用い
ることにより，グラフの持つ位相的普遍量と
確率伝搬法のアルゴリズムの性質との理論
的関係を明らかにすることを目的とする． 

 
３．研究の方法 
研究開始である 19 年度は，まず理論的な

考察を中心に研究を進める．並行して１９年
度後半において，アルゴリズム検証のための
計算機実験を行うプラットフォームを PC ワ
ークステーション上に構築する．比較的小規
模なデータによる実験を中心に実験を行い，
理論の検証と問題点を考察し，以降の研究の
深化を目指した． 
各課題において研究する具体的問題は以

下を予定した． 
課題 A 
・ 定常状態データを用いたネットワークの

能動学習を研究する． 
・ ネットワークの能動学習における事後分

布の近似手法の開発 
・ 事後分布の近似手法の情報幾何的な解析 
・ 非系列データへの拡張 
・ 遺伝子ネットワークシミュレータを用い

た，アルゴリズムの有効性検証 
課題 B 
・ 正定値カーネルによる無限次元指数分布

族（カーネル指数分布族）の理論的基盤
の整備 

・ カーネル法を用いた，ノンパラメトリッ
クなグラフィカルモデル構造学習の研究． 



 

 

・ カーネル指数分布族を用いた，その他の
さまざまな統計的手法の拡張 

課題 C 
・ 代数的位相幾何の観点からの解析 
・ 複数のループを持つグラフにおけるルー

プ付確率伝搬法の位相幾何的解析 
・ ループ付確率伝搬法の収束性とグラフの

位相的普遍量との関係の研究 
・ 期待値伝搬法の情報幾何的・位相幾何的

研究 
 
研究の海外協力者として，津田宏治，

Arthur Gretton， Bernhard Schoelkopf な
どと共同で研究を行うとともに，世界の最新
の情報を入手して研究の方向性にフィード
バックした． 
 
 
４．研究成果 
 
まず，課題 A については，平衡状態の値か

らネットワークを推定する方法において，情
報量にもとづく能動学習法の基本的なアル
ゴリズムを提案し，遺伝子ネットワークのシ
ミュレーションデータによる基本的な性能
確認を行った．提案手法はネットワーク学習
に対して，計算の簡便な最適設計基準を与え
ている．課題 Aに関しては，本研究期間内で
は，実データへの適用などの展開を図ること
はできなかったが，基本的なアルゴリズムの
有効性を確認しており，今後の発展の基礎を
与えた． 
次に課題 Bに関しては，正定値カーネルの

定める無限次元指数分布族の情報幾何的研
究を行い，一般には理論的困難が伴うことが
知られている無限次元指数分布族の接ベク
トル空間上への双対接続の導入に関して，導
入が可能であるための十分条件を導き，その
条件を満たすモデルの例を示した． 
また，有限次元の指数分布族には埋め込め

ないが，無限次元指数分布族の部分モデルと
して実現可能な有限混合分布族を考え，また，
特異点の近傍での最尤推定量の漸近的性質
に関する新しいアプローチを提案した．この
方法は特異点に関する従来のアプローチよ
りもはるかに単純な幾何学的方法を提供し
ている． 
本研究で得られたこれらの結果は，無限次

元情報幾何と正定値カーネル法の研究を結
びつける新しい方向性を与えている．結果の
一部は書籍 Algebraic and Geometric methods 
in statistics の一編として出版されている． 
課題 Cに関しては，大きく分けて３つの成

果が得られた．第 1 は，統計物理学や確率伝
搬法で重要な分配関数の計算手法に関して
考察を行い，確率伝搬アルゴリズムが与える
周辺分布の近似値と真の周辺分布との差を，

グラフ上の一般化ループによって展開する
新しい方法を提案し，それに基づいて確率伝
搬法の近似精度に関する理論的考察を行っ
た．これは，ループがある場合の確率伝搬ア
ルゴリズムの理論解析に新しい方法論を与
えるものである．この結果をまとめた論文は
Journal of Physics A に掲載されている． 

第 2の成果は，グラフ多項式に係る理論的
結果である．第 1の成果で得られたループ展
開式がグラフ多項式と密接に関係している
ことを発見し，新たなグラフ多項式の提案と
その理論的性質の研究を行った．現状では，
確率伝搬法や統計物理的な研究との関連は
明確とは言えないが，このグラフ多項式の性
質の解明が進めば，確率伝搬アルゴリズムの
理論的性質の解明が進展すると期待される． 

第 3の成果は，確率伝搬法と密接に関連す
ることが知られているベーテ自由エネルギ
ー関数の幾何学的研究である．今まで，確率
伝搬法の不動点とベーテ自由エネルギーの
停留点が一致することが知られていた．本研
究では，ベーテ自由エネルギーのヘッセ行列
式と，グラフ理論や整数論で知られるグラフ
ゼータ関数の多変量拡張を結びつける関係
式を証明し，その関係式を用いて確率伝搬法
の理論的な性質を解明した．グラフゼータ関
数はグラフの様々な位相的情報を有するた
め，この関係式は確率伝搬法の数学的解析に
対して新しい方法論を与えるという意義を
持つ．確率伝搬法に関して新しく得られた理
論的結果として，第 1に，ベーテ自由エネル
ギーのヘッセ行列の正定値性条件を導き，ベ
ーテ自由エネルギーが凸関数であることと
グラフが 2個以上の独立なサイクルを持たな
いことが同値であることを示した．第 2 に，
確率伝搬法の固定点の局所安定性の条件を
明らかにした．第 3 に，確率伝搬法の固定点
が一意になるための新しい十分条件を導き，
サイクルを 2個持つある種のグラフィカルモ
デルに対する確率伝搬法の解が一意である
ことを示した．これらは，すべて既存の解析
手法では容易に導くことのできなかった性
質であり，グラフゼータ関数の方法が有力な
道具となることを示している．また，グラフ
ゼータ関数の保有する情報をさらに詳しく
調べることによって，確率伝搬法の幾何学的
な研究の将来の発展に本質的な役割を担う
ことが期待される． 
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