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研究成果の概要（和文）：本研究における主要な成果は以下の通りである. (1) 知識グラフ埋め込みの改良. 特
に, 「経路問い合わせ」と呼ばれる問い合わせに従来モデルが不適当であることを指摘し, これを解消するモデ
ルを提案した. また, 推論時のメモリ使用量削減のため, 知識グラフ埋め込みの二値量子化法を提案した. (2) 
ニューラルネットワークを用いた画像の事前表現学習で最近提案された非対照学習による手法が, 埋め込み次元
が高い場合に非効率なことを指摘し, 下流タスクの精度を保ったまま, この欠点を取り除くスケーラブルな非対
称学習法を提案した.

研究成果の概要（英文）：The main results in this project are as follows:
(1) Improvement of knowledge graph embedding. Specifically, we pointed out that the existing models 
for knowledge graph embedding are unsuitable for queries called "path queries," and proposed a model
 that overcome this shortcoming. Also, to reduce memory usage during inference, we proposed a binary
 quantization method for knowledge graph embedding.
(2) We pointed out that the recent non-contrastive learning models for image representation are 
inefficient for high-dimensional embeddings, and proposed a scalable alternative that removes this 
drawback while maintaining downstream accuracy.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
多くのニューラルネットの応用分野において, 外部知識を, 知識グラフとして表現して活用する手法が多く提案
されており, 我々の成果はこういったアプローチの補助となる. 表現学習に関する提案法は, スケーラブルな特
徴量非相関化法であるが, これは画像のみならず多様なデータの表現学習にもほぼそのまま適用可能である. ま
た, 提案法は特徴量の非相関化が必要な表現学習以外のタスクにも広く用いることができる.

※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。



1 研究開始当初の背景

ニューラルネットワークの応用が進み,それと親和性の高いベクトル空間モデル (さまざまなオブジェ
クトをベクトル空間上の点として表現し,ベクトル演算によってオブジェクト間の近さ・類似度を捉え
ることを目的とする)の研究が盛んになっている. このうち, もっとも基本的な演算は, 高次元ベクトル
空間における距離や内積の計量である. さらに, それら演算に基づく近傍検索 (nearest neighbor search)

は,多くの処理のために不可欠な技術である.

2 研究の目的

本研究では,各種機械学習のタスクを,高次元空間における検索の問題として再解釈し,タスク性能を
向上させる手法を開発する. さらに,ニューラルネットワークの出力層に注目する. ネットワークの訓練
に用いられる種々の損失関数の利点および欠点を,研究代表者・分担者のこれまでの高次元空間上の尺
度に関する研究成果に基づいて分析し,性能及び効率を改善する.

3 研究の方法

種々のデータを対象とした実応用タスクへの適用・性能向上を目指し, 一般的な知見の獲得および汎
用技術の開発を目指す.

4 研究成果

本研究によって得られた主要な成果を以下に要約する.

(1) 知識グラフのベクトル空間への埋込みに関する研究

知識グラフは, 事物間の関係をグラフの形で表現した知識ベースの一種である. 最近のアプローチで
は,事物・関係をベクトル空間への埋め込み,ベクトル演算によって知識グラフ上の推論を実現する. こ

William

Harry

Charles

. . .

Elizabeth

Andrew

Beatrice

Eugenie

. . .

(a)
motherO

f

motherOf

motherOfmotherOf

fat
he

rO
f−

1
fat

he
rO

f

fatherOf

fatherOf

fatherOf

brotherO
f

brotherOf

fatherOf−
1

William
(b) fatherOf−1 brotherOf fatherOf

William
(c) brotherOf fatherOf−1 fatherOf

図 1: (a)知識グラフの例 (b,c) Williamを視点とする二つの異なる経路問い合わせ. 主流の知識グラフ埋
め込み法のいくつかはこれらを区別できず同じ結果を返す.
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(b) ステップ 2:勾配計算
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(c) ステップ 3: “Straight-through”操作

図 2: Straight-through操作を用いた ai: の更新. 量子化された座標 a(b)i: での勾配を用いて更新する.
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図 3: 非対称学習による事前表現学習

れらの手法は,ベクトル空間上に,エンティティ (事物)に加え,それらの間の二項関係までをも埋め込み,

ベクトル演算を用いて,未知の関係の存在を予測する.

(i) 従来の知識グラフ研究では,もっぱら,グラフ上の個々の辺 (1個の関係を表す)が存在するかどう
か (すなわち,その関係が辺の両端の事物の間に成り立つかどうか)の予測 (「知識グラフ補完」と
呼ばれる) を対象にしていた. われわれは, 既存法の多くにおいて, 複数の関係が連なった問い合
わせ (グラフ上では「辺の連鎖」すなわち「経路」に対応するため「経路問い合わせ」と呼ばれる)

に関して不適切なモデル化がなされていることを指摘し,これを解消するモデルを提案した. 図 1

(ii) 知識グラフ埋め込みの二値量子化に関する研究を行った. 提案法によって推論時のメモリ使用量
が削減できるため,モバイルデバイスなどでの知識グラフを活用したアプリケーションへの可能
性につながる. 量子化を用いたパラメターベクトル更新の模式図を図 2に示す.

(iii) テスト時のクエリが既知の場合 (transductiveな設定),その情報の活用可能性について調査した.

(2) 負例を用いない非対照表現学習の高速化

従来,画像の事前表現学習では,対照学習による手法が主流であったが,損失計算にサンプル数の 2乗
オーダーの計算時間を要する. 2021–2022年にかけて,対照学習を用いず,かわりに埋め込み表現を構成
する特徴量を,正則化関数を用いて非相関化する手法 (Barlow Twins, VICReg)が発表され注目を集めた.

模式図を図 3に示す. これらの新手法においての損失計算時間は,サンプル数の線形オーダーであり大き
な利点であるが,一方で,埋め込み次元数 d に対して 2乗オーダーの依存性が生じている (対照学習法の
d への依存は線形にすぎない). この依存性は,大きさ d×d の相関行列に基づいて正則化項が定義されて
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図 4: 提案した正則化項の計算原理: 3×3相関行列 C = [ci j]
2
i, j=0 を使った例. 3×3行列要素を 3ずつ和

を取って 3次元ベクトル s = [s0,s1,s2]として「要約」し,その要素を 0に近づける. ベクトル sは FFT

を用いて高速に計算可能できる.

いることに起因する. われわれはこの問題に対処するため,新しい非相関化正則化関数を開発した. 相関
行列の個々の要素を制約するのではなく, それらの d 個の和について制約を加える. 図 4に d = 3の場
合の計算方法を掲げる.

先行研究より正則化の効果は緩いが, Fast Fourier Transform (FFT) アルゴリズムを使うことで, 計算
時間の次元数 d への依存性を O(d logd) に改善できる. また, 提案正則化の緩さは, Stochastic Gradient

Descentに類する逐次学習の過程で,特徴量をシャッフルすることで克服できることを示した. 複数の標
準的ベンチマークタスクを用いた検証実験の結果,高次元埋め込みの際,従来法に対して,条件の悪い場
合には 1.2倍,条件の良い場合には 3倍以上の速度向上が見られ,下流タスク・転移学習における精度も
従来法と遜色なかった. なお,本研究で開発した正則化関数は,表現学習に限らず非相関化が必要なタス
ク一般に適用可能である.
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