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研究成果の概要（和文）：研究期間全体を通して、量子機械学習の枠組みに拡張が期待できる機械学習の基礎的
な問題に取り組むことができた。量子機械学習への応用を考えるにあたって重要なモデルクラスであるマルコフ
確率場において、自由エネルギーをAnnealed Importance Sampling（焼きなまし重点サンプリング）と呼ばれる
サンプリング法を用いて近似的に評価する方法を開発したことが主な成果である。

研究成果の概要（英文）：We addressed fundamental problems in machine learning that are expected to 
be extended to the quantum machine learning framework. The main result is developing a method for 
the approximate evaluation of free energy in Markov random fields, an important model class when 
considering applications to quantum machine learning, using a sampling method called annealed 
importance sampling.

研究分野： 統計的機械学習、情報統計力学

キーワード： ボルツマンマシン　統計的機械学習
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で扱ったマルコフ確率場に属する統計的機械学習モデルは非常に広汎な用途を持ち、特に現在の人工知能
技術を支える深層学習モデルや生成モデルなどの基礎モデルである制限ボルツマンマシンに対する理論面での貢
献があると考えられる。また、量子機械学習モデルへの拡張がすでに提案されている機械学習モデルも扱ったこ
とから、本研究の成果が今後の量子機械学習における理論的または数値的な知見を与える可能性もある。

※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 
 
データを活用するための取り組みとして統計的機械学習が広く実践されるようになった。統計
的機械学習への情報科学以外の観点からのアプローチは年々盛んになっており，物理学のうち
量子力学分野では，量子力学的な効果（量子ゆらぎ）を取り入れることで拡張した機械学習モデ
ルを扱う研究領域は量子機械学習 [Biamonte et al., 2017; Schuld and Petruccione, 2018] 
と呼ばれ始めた。従来の機械学習モデルに比べて量子機械学習モデルが飛躍的に優位な性能を
示すことが，古典コンピュータを用いた量子ゆらぎの再現法（量子モンテカルロ法）による数値
実験を通していくつか報告されている [Amin et al., 2018] 。 
また，量子機械学習モデルを実装できる新しいタイプの計算機（量子アニーラ）が登場したこと
により，量子モンテカルロ法の計算時間のボトルネック部分を量子アニーラの計算で置き換え，
学習の高速化を図るという方針も模索されている。探索的な段階にある量子機械学習の研究は，
このように急激に進展しつつあるものの，量子機械学習モデルの持つ複雑さに起因して理論研
究が困難であるという現状がある。 
 
 
２．研究の目的 
 
本研究では、「量子機械学習がうまくいく条件は何か？従来の機械学習に対する理論的優位性は
示せるか？」「量子機械学習アルゴリズムを古典コンピュータで高速に実行することはできる
か？」に対する答えを、統計力学の手法を用いて用意することを当初の目的としていた。具体的
には、下記の 2点を目的に掲げていた。 
(1) 統計力学の解析手法を用いて量子機械学習が原理的に持つ性能を理論的に評価し、量子ゆ
らぎの導入が与える影響を統計的機械学習理論の見地から明らかにする。 
(2) 統計力学の近似手法を用いて、古典コンピュータで実装可能な効率的な量子機械学習アル
ゴリズムを開発し、理論と実験の両面から性能を評価する。 
研究期間開始後は当初の方針を転換し、量子機械学習モデルやアルゴリズムを直接扱うのでは
なく、まずは一般的な（古典）統計的機械学習モデルに対するアプローチを中心にして研究を行
うこととした。 
 
 
３．研究の方法 
 
統計的機械学習においてしばしば用いられるボルツマンマシンや制限ボルツマンマシンなどの
モデルを含むマルコフ確率場を主な対象として、解析やアルゴリズムの開発を行う。マルコフ確
率場のさまざまな計算アルゴリズムには、統計力学におけるイジング模型に対して用いられて
きた統計力学的近似法や、それらを発展させた手法がよく用いられる。本研究では、主に 
annealed importance sampling や平均場近似と呼ばれる近似手法を用いた。 
また、本研究のメインではなく副産物的な位置にはなるが、敵対的機械学習のいくつかのテーマ
について後述のような成果が得られた。これらの研究で扱ったモデルはいずれも量子機械学習
モデルへの拡張がすでに提案されており、前述の統計力学的近似法を用いたアルゴリズム開発
が期待されるため、本研究のメイン部分とも関連が深い。 
 
 
４．研究成果 
 
(1) 周辺化 annealed importance sampling による自由エネルギー評価 
 
統計的機械学習モデルにおける自由エネルギーとは、モデルの分配関数の負の対数をとった量
のことである。統計的機械学習以外のさまざまな分野においても、確率モデルの自由エネルギー
の評価は重要な課題である。本研究で対象とする確率モデルのマルコフ確率場にはさまざまな
種類があり、例えば統計的機械学習においてしばしば用いられるボルツマンマシンや制限ボル
ツマンマシン、深層機械学習モデルである深層ボルツマンマシンなどのモデルの計算処理にお
いて、自由エネルギーの計算が必要になる場合が数多くある。しかしながら、分配関数の計算に
は指数関数的な計算量が必要であり、ほとんどの場合厳密に計算することが難しいため、何らか
の効果的な近似を用いることが一般的である。 
自由エネルギーの近似に用いられる近似法の一つに、annealed importance sampling（焼きなま
し重点サンプリング法）と呼ばれるサンプリング法がある。本研究では、周辺化された確率モデ
ルにおける annealed importance sampling を用いた自由エネルギー評価法を定式化し、周辺



化を行わない通常の確率モデルに対して annealed importance sampling を行う場合と比べて、
高精度に自由エネルギーを近似できることを理論的に示した。また、制限ボルツマンマシンを用
いて人工データによる数値実験を行い、周辺化された制限ボルツマンマシンに対する annealed 
importance sampling による自由エネルギー近似がもとの制限ボルツマンマシンに対する 
annealed importance sampling に比べて優れた精度で計算できることを示した（図 1を参照）。 
 

 
図 1：制限ボルツマンマシンにおけ
る自由エネルギー近似の数値実験
における、平均絶対パーセント誤差 
(APE)。APEが小さいほど、自由エネ
ルギー近似の性能が優れていると
解釈できる。横軸は逆温度と呼ばれ
るパラメータである。AIS は周辺化
し て い な い 場 合 の annealed 
importance samplingであり、mAIS
が周辺化したモデルに対する
annealed importance samplingで
ある。結果は 1000 回の試行の平均
値をプロットしたものである。 

 
 
(2) 量子機械学習モデルへの拡張が期待される、敵対的機械学習に関する研究成果 
 
統計的機械学習におけるマルコフ確率場モデルや量子機械学習のモデルを直接扱ったわけでは
ないものの、量子の枠組みへの拡張が期待できる機械学習の分野として、敵対的機械学習につい
ての研究テーマもいくつか扱った。敵対的機械学習とは、機械学習を用いたシステムや、機械学
習に用いるデータなどを対象とした敵対的攻撃や、それらに対する防御などの対策を扱う分野
の総称であり、機械学習の発展に伴って近年研究が進んでいる分野である。これまでに報告され
ている敵対的攻撃は、敵対的サンプル攻撃、ポイズニング攻撃、抽出攻撃の３種類に大別される。
敵対的サンプル攻撃およびポイズニング攻撃について得た成果のうち、一部を下記に報告する。 
 
① グラフ構造を持ったデータの機械学習にしばしば用いられるグラフニューラルネットワーク
と呼ばれるモデルを対象として、グラフに単一のノードを追加するだけの敵対的サンプル攻撃
を定式化し、ノード分類問題を解くグラフニューラルネットワークに対して有効であることを
数値的に示した。グラフニューラルネットワークを量子の枠組みに拡張した量子グラフニュー
ラルネットワークはすでに提案されており [Verdon et al., 2019a]、本成果はこのような量子
モデルに対する理論的・数値的評価の基礎となる可能性がある。 
 
② 教師データが少数しか入手できない場合のモデルの学習方法として、メタ学習と呼ばれる枠
組みが提案されている。本研究では、勾配法に基づくメタ学習によって訓練した畳み込みニュー
ラルネットワークに対するバックドアポイズニング攻撃の影響を数値的に調べた。近年は量子
メタ学習の試みも始まっており[Verdon et al., 2019b]、本成果が今後の量子メタ学習におけ
る敵対的攻撃についての研究に対し、何らかの知見を提供する可能性がある。 
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