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研究成果の概要（和文）：まず、機械学習の適用可能性を広げることを目的として、グラフ構造データを対象と
した深層学習法の高性能化を目指し、従来のモデルよりも表現力の高いモデルと、その効果的な学習法の開発を
行った。また、データに基づく意思決定の適用範囲を大きく広げることを狙って、交絡変数が未知である状況に
おける因果効果推定、因果効果推定の化学分野への応用、少量データに対する予測技術の開発等を行った。さら
に、グラフ深層学習と因果推論を融合し、グラフ構造をもった介入の因果効果推定や、グラフ上の因果効果推定
法を開発した。

研究成果の概要（英文）：First, with the aim of expanding the applicability of machine learning, we 
improved the performance of deep learning methods for graph-structured data, and developed models 
that are more expressive than conventional models and effective learning methods for them. In 
addition, with the aim of expanding the applicability of data-driven decision making, we developed 
causal effect estimation methods in situations where confounding variables are unknown, applied 
causal effect estimation to the field of chemistry, and developed predictive modeling methods for 
small data. Furthermore, we combined graph deep learning and causal inference to develop causal 
effect estimation for interventions with graph structure and causal effect estimation methods on 
graphs.

研究分野： 機械学習

キーワード： 機械学習　人工知能　因果推論

  ２版
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研究成果の学術的意義や社会的意義
グラフ構造データは、ソーシャルネットワーク、分子構造、交通網など多様な分野で見られる。高い性能をもつ
グラフ深層学習モデルの開発、さらには深層因果推論手法との融合によって、これらの分野におけるより高度な
意思決定を可能とし、新薬の発見、交通最適化、社会的ダイナミクスの理解など様々な実世界応用の可能性をも
つ。

※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 
第三次人工知能ブームを背景に機械学習をはじめとするデータ解析技術の研究開発競争は過熱
の一途をたどっている。社会との接点が広がりつつある機械学習が一層の発展を遂げるために
重要なのが、現実世界に現れる複雑な関係構造を有するデータへの適用範囲の拡大と、これらに
基づく意思決定への直接的貢献である。 
 
２．研究の目的 
本研究では、機械学習の適用範囲を一層拡大するべく、複雑な関係構造をもったデータを扱うグ
ラフ深層学習法の性質を解き明かすとともに、その高性能化と解釈可能性の向上ならびに適用
対象の拡大を目指す。また、より直接的に意思決定に結び付くデータ解析手法として因果推論に
着目し、複数種類の介入や未観測データの存在、結果の確率的なばらつきなど、現実世界の様々
な状況に対応できる因果効果推定法の研究を行う。そして上記二つの研究を一気通貫で融合す
ることで、複雑な関係データを対象とした因果推論手法を確立する。 
 
３．研究の方法 
① 複雑な関係データの機械学習： 
機械学習の適用範囲を一層拡大するべく、複雑な関係データを対象とした深層学習法を中心に、
その (a) 高性能化と(b) 解釈可能性の向上、(c) 適用対象の拡大の 3点を行う。 
② 意思決定に貢献する機械学習： 
意思決定により直接的に寄与する因果効果、とりわけ個別のデータに対する因果効果の推定手
法を、現実世界のより複雑な意思決定問題に対応できるようにするための研究を行う。 
③ 複雑な関係データの機械学習と意思決定に貢献する機械学習の融合： 
上記の 2つの研究課題を融合し、関係データにおける因果効果推定に取り組む。 
 
４．研究成果 
① 複雑な関係データの機械学習： 
グラフ構造データを対象とした機械学習の高度化として、グラフ深層学習の表現力向上[5]や高
速化[6]、複数のドメインに跨った関係データにおけるリンク予測手法[2]などの新しい方法論
を開発した。また、グラフ以外の構造データとして、時系列データの新たなモデリング手法[1]、
や、点群からのダイナミクス復元[17]などの新たな問題を提案した。 
② 意思決定に貢献する機械学習： 
複雑な意思決定問題を扱うための因果効果の推定手法として、複数の介入の組合せに対する因
果効果の予測法[3,4]や、介入情報がないデータの活用手法[9]、隠れた交絡因子の推定手法[14]
などの新しい因果効果推定法を開発した。また、意志決定手法の応用として、論文出版の効果予
測[7]や、偏った実験データからの化合物性質予測[15]、麻酔医の意思決定予測[10]などに取り
組んだ。また、その他の意思決定手法として、ヒヤリハットデータの活用[8]や、ベイズ最適化
に基づく意思決定法[11]にも取り組んだ。 
③ 複雑な関係データの機械学習と意思決定に貢献する機械学習の融合： 
関係データにおける因果効果推定法として、介入がグラフ構造をもつ場合の効果推定[12,13]、
入力空間がグラフ構造を持つ場合の介入効果推定[16,17]、さらに時空間的な介入を扱う手法
[19]を開発した。 
以上、本研究では、複雑な関係データに基づく意思決定を目指した機械学習の発展に大きく貢献
した。 
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