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研究成果の概要（和文）：本研究の目的は、文字列や木構造などの非数値データ間の距離や類似

度を測るための一般的な手法を開発することにある。なかでも、類以度がカーネル関数と呼ば

れるクラスである場合には、従来、数値データを対象としていた統計手法や機械学習手法を、

カーネル法を用いて非数値データにも適用することができるようになる。本研究では、離散デ

ータ構造の類似度設計フレームワークとして広く使われている畳込みカーネルを、より実際的

かつ一般的な形に拡張し、構造間の対応関係の数え上げによってカーネル関数を設計するマッ

ピングカーネルを提案した。また、木構造間の共通部分構造を数え上げる手法を用いて木構造

を対象とした様々な類以度(カーネル関数)を提案した。 
 
研究成果の概要（英文）：The similarity measures called kernel functions for discrete data 
structures such as strings, trees, and graphs allow for statistical analysis and machine 
learning for non-numerical variables. In this study, a novel and general framework for 
designing kernel functions for discrete data structures has been developed. The framework 
is a generalization of Haussler's convolution kernel by counting all possible structural 
correspondences between two structures. Moreover, a diversity of similarity measures for 
trees have been developed based on counting their common substructures. 
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１． 研究開始当初の背景 

 
(1) 離散構造間の近似パターン照合 

 
生物情報学や自然言語解析、画像解析をは

じめとするさまざまな分野で知識発見や高
速検索のための要素技術として、文字列や木
構造等の離散データ構造間の近似パターン
照合や類似度の計算手法が開発されてきた。

なかでも、編集距離の概念を用いた手法は、
パターン照合や類似度計算のための標準的
な手法として広く受け入れられており、様々
な応用分野で実際に使われている。 
本研究代表者と研究協力者の申吉浩教授

(兵庫県立大学)は、木の編集距離の意味論に
着目し、従来、操作的に定式化されてきた木
の編集距離を、順序代数を用いた順序集合間
の写像の性質として厳密に定式化した。これ
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により、既存研究に含まれていた様々な誤謬
や問題点を解消し、従来別々の意味を持つと
思われていた複数の木の編集距離尺度やそ
の計算アルゴリズムが実は等価であること
や、既存の複数の木の編集距離尺度には構造
比較の感度(近似の度合い) に応じたきれい
なクラス階層が存在すること、計算量と構造
比較の感度には密接なかかわりがあること
などを明らかにした。 

 
(2) カーネル関数の設計フレームワーク 

 
近年のサポートベクターマシン(SVM) に

代表される学習器を用いたカーネル法によ
る機械学習の爆発的な流行にともない、さま
ざまな種類のデータ間の類似度(カーネル関
数) が提案されている。直観に基づき類似度
を設計しても、カーネル関数としての要件は 
必ずしも満たされないため、カーネル関数の
設計に際しては、いくつかの設計の指針とな
るフレームワークが提案されている。離散デ
ータ構造については、強力な設計フレームワ
ークとして畳み込みカーネルが知られてお
り、広くカーネル関数の設計に用いられてい
る。しかし、畳み込みカーネルは「離散構造
全体の類似度を部分構造の類似度の総和に
よって計算する」という必ずしも本来の定義
に一致しない概念的な理解が流布している
ために、畳み込みカーネルに基づいて設計し
たと謳って提案された類似度が、畳み込みカ
ーネルの定義から外れているケースも散見
される。本研究代表者らは、既存の離散デー
タ構造を対象としたいくつかのカーネル関
数が畳み込みカーネルの範疇を超えている
ことを示している。 
 
２．研究の目的 
 
研究の目的は、次に示す「離散データ構造

の近似パターン照合」と、「カーネル関数の

強力な設計フレームワーク」の2 つに大別さ

れる。 

 

(1) 離散構造間の近似パターン照合 

 

離散構造間の編集距離の意味論の構築と、

高速なアルゴリズムの開発を目的とする。具

体的には以下の2 つの問題の解決を目指す。 

 

① 動的計画法を用いない木の編集距離アル

ゴリズムの開発 

 

動的計画法により木構造を再帰的に分解し

てゆくタイプの木の編集距離アルゴリズムの

時間計算量は、木のノード数nに対してΘ(n3)
であることがわかっている。本研究では動的

計画法によらないより高速な木の編集距離の

近似アルゴリズムの開発を行う。具体的には、

木構造を部分木に分解し、部分木の頻度ベク

トル間の距離により編集距離を近似する。 

また、無順序木の編集距離やカーネル関数

については、全ての部分構造をチェックする

方法については計算困難性が証明されている

ため、新たな観点から多項式時間のアルゴリ

ズムを開発する。 

 

(2) カーネル関数の設計フレームワーク 

 

既存のカーネル設計のフレームワークとし

て知られている多項式カーネルや畳み込みカ

ーネルを、理論的に拡張し、より一般的なカ

ーネル設計のフレームワークを提案する。ま

た、木構造よりも表現力の高い離散構造に対

する距離・類似度を設計し、これらを計算す

るためのアルゴリズムを開発する。 

 
３．研究の方法 
 研究の 2 つの柱である「離散データ構造間

の近似パターン照合」と「カーネル関数の強

力な設計フレームワーク」それぞれについて、

基礎理論の構築とアルゴリズム開発の両輪

で研究を進めた。「離散データ構造間の近似

パターン照合」ついては、部分構造の数え上

げによる類以度の設計手法について研究協

力者の平田耕一准教授(九州工業大学)と共

に研究を進めた。 

また、「カーネル関数の強力な設計フレー

ムワーク」については、木構造を対象とした

カーネル関数の設計で培ってきたカーネル

関数設計のフレームワークを、一般の離散デ

ータ構造に拡張し、開発した手法の有効性を

実証するために、DNA 配列、糖鎖構造等の実

データに対して提案手法を適用した。なお、

本研究は研究協力者の申吉浩教授((研究開

始時)カーネギーメロン大学、(現)兵庫県立

大学)と 2人で遂行した。 

また、応用にあたっては、バイオインフォ

マティックスやパターンマッチアルゴリズ

ムの分野で実績のある国内外の研究者らと

広く情報交換することにより、各々の研究領

域に対する理解を深め、各分野の進んだ研究

結果を積極的に取り入れながら研究を進め

た。 

 

４．研究成果 

 

① 木構造を対象とした類似度・カーネル関

数の開発 

 



 

 

木構造の中でも子ノード間に順序のない、

いわゆる無順序木を対象にカーネル関数を

設計した。無順序間の一般的な木カーネルに

ついては、2007年に鹿島・坂本・小柳によっ

て、その計算困難性が指摘されていた。本研

究では、二つの木構造間に共通に含まれる二

分木構造のみを効率よく数え上げることに

よって、共通構造の組合せ爆発の問題に対処

し、カーネル関数を計算する高速なアルゴリ

ズムを提案した。 

順序木については、二つの木構造間の標準

的な編集距離アルゴリズムとして、木構造の

大きさの 3乗オーダーの計算量をもつアルゴ

リズムが知られている。動的計画法を用いて

木構造の対応関係を数え上げるカーネル関

数にも、同様にこの計算量の壁があるため、

異なる類似度計算のアプローチによる近似

計算で高速化を行った。 

具体的には、木構造の様々な特徴を数え上

げることで、様々な木の編集距離の近似尺度

やカーネル関数を提案し、糖鎖データや人工

的に生成した木構造を対象に実験を行い、

各々の距離と類似度の特徴を明らかにした。 

 

② 離散データ構造のための類似度(カーネ

ル関数)設計フレームワークであるマッ

ピングカーネルの開発 

 

木構造に対して開発した新しいカーネル

関数の設計手法であるマッピングカーネル

のフレームワークを、兵庫県立大学の申吉浩

教授との共同研究により木構造に限定しな

い一般的な形に拡張した。これにより、離散

データ構造のカーネル設計として現在もっ

とも一般的な Haussler の畳み込みカーネル

の設計条件を緩和し、より一般的なフレーム

ワークであるマッピングカーネルを開発し

た。 

2 つの離散データ構造 x, y について、畳

み込みカーネルでは、まず、各々の構造を部

分構造に分解し、次に、部分構造に対して定

義されているカーネル関数を用いて、全体構

造に対するカーネル値を計算する。各々の部

分構造の集合をそれぞれ S(x), S(y) とおくと、

畳み込みカーネルでは積集合 S(x)×S(y)上でカ

ーネル関数の値が定義されていなくてはな

らない。構造 1次の畳み込みカーネルは、部

分構造間のカーネル関数を𝐊′(𝑥′,𝑦′)と置く

と次式で示される。 

𝐊(𝑥,𝑦) = � 𝐊′(𝑥′,𝑦′)
(𝑥′,𝑦′)∈S(𝑥)×S(𝑦)

 

これに対して、マッピングカーネルでは、

次式のように S(x)×S(y)の部分集合 M 上でカ

ーネル関数が定義されていればよい。 

𝐊(𝑥,𝑦) = � 𝐊′(𝑥′,𝑦′)
(𝑥′,𝑦′)∈𝑀⊆S(𝑥)×S(𝑦)

 

一見わずかな違いであるが、類似度の設計の

観点からは畳み込みカーネルの大幅な拡張

になっており、一部の部分構造間のカーネル

値が未定義である場合にもカーネル関数の

設計ができ、柔軟に共通構造を定義し類似度

を設計することが可能になる。ただし、その

ままではカーネル関数としての半正定値性

の条件をみたさず、S(x)×S(y)の部分集合が推

移性を満たすことが必要十分条件となる。 

畳込みカーネルが各構造の部分集合の数

え上げに基づく方法であると捉えると、マッ

ピングカーネルは二つの構造間の対応関係

の数え上げによる方法である。従来より離散

データ構造のカーネル計算に用いられてき

た動的計画法による実装は、対応関係の数え

上げの観点から素直に解釈でき、今まで畳込

みカーネルの枠組みでは解釈が煩雑になっ

ていたカーネル関数もマッピングカーネル

の枠組みで素直に解釈できるようになった。 

木構造を超える離散データ構造に対する

距離・類似度の設計については、マッピング

カーネルにより一般的なフレームワークは

示せた。ただし、実際に木構造を超えた一般

的な構造への実装を示すには至っておらず、

この点については今後の課題である。 

これらの成果は、機械学習で権威のある国

際会議 ICML で発表された。以来、すでに海

外の研究において実際にカーネル関数の設

計やカーネル関数の半正定値性の証明に用

いられていることを確認している。 
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