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研究成果の概要（和文）：本研究では、グラフやネットワークに代表される半構造化データの様々な問題設定に対する
解決手法を構築することを目指してきた。特に、ノードとリンクで表されるグラフにおいて、ノードに付けられたラベ
ルに関する「ラベル伝搬」、さらに、リンクを予測する「リンク予測」という二つの問題に着目した。さらに、手法構
築のみならず実データへの適用及び有効性実証を行った。この応用においては、特に生命科学におけるグラフデータ等
での検証を行った。

研究成果の概要（英文）：The objective of this research is to build machine learning solutions for a 
variety of problems of semi-structured data, particularly graphs and networks. Particular problem focus 
was "label propagation" and "link prediction". We have not only built machine learning techniques but 
also applied our technique to real data, particularly those in life sciences.

研究分野：生命情報科学

キーワード： 知識発見とデータマイニング

  ２版
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１．研究開始当初の背景 
  与えられたデータから内在する規則や
パタンを抽出する「機械学習」あるいは「デ
ータマイニング」と呼ばれる技術は、1970
年代あるいは 1980 年代から研究が開始され、
1990 年代に大きく発展し、現在さらに深耕
を見せている技術分野である。この分野で考
えられてきたデータは、一つ一つの事例が一
定の数の変数からなる特徴量を持つ、行を事
例、列を特徴とした表で与えられてきた。ま
た、このようなデータ（構造化データ）に対
する機械学習技術は既に成熟しつつあり、こ
れらのデータに当てはまらないデータ、例え
ば半構造化データ、特にグラフやネットワー
クに対する機械学習技術の進展が待たれて
いた。 
 
２．研究の目的 
  グラフやネットワークといった半構造
化データに対する機械学習技術の構築を目
的とする。通常の表のデータに対する機械学
習の問題設定は、主に「分類」と「クラスタ
リング」の２つに分けられる。分類とは、事
例にクラスラベルがあり、特徴量を用いて事
例をラベル通りに分ける規則を見つけるこ
とを指す。一方、クラスタリングは、事例に
クラスラベルはなく、事例の特徴量を用いて
グループ化することを指す。しかし、半構造
化データには、これら２つの設定のみならず、
他の設定を考えることができることが、半構
造化データのユニークな点である。本研究で
は、そのようなグラフやネットワーク特有の
問題設定に対する解決手法を構築すること
が目的である。グラフはノード集合とノード
を結合するリンクからなる。本研究で考慮す
るグラフ特有の問題設定の一つは、クラスラ
ベルがすべての事例（ノード）に与えられず、
かつリンクを使ってラベル未知のノードの
クラスラベルを予測するラベル伝搬と呼ば
れる問題設定である。もう一つの設定は、リ
ンクの有無を予測するリンク予測と呼ばれ
る問題である。従って、これら２つの問題に
対する解決手法を構築すると同時に、実際の
データに適用し、成果を挙げることを目的と
する。 
    
３．研究の方法 
  考えられる手法は主に３種類に大別で
きる：１）行列分解のように目的関数を設定
し、正則化項とともに最適化手法を求める、
２）カーネル関数による手法、３）確率モデ
ルの最適化による手法。本研究では、特に、
１）と２）に着目し、手法構築を推進すると
ともに可能ならば、これらを統合する手法の
構築を目論む。 
 
４．研究成果 
  ラベル伝搬においては、上記１）の手法
に基づき、複数グラフからの新規ラベル伝搬
手法を構築し、既存手法に対する優位性を検

証した（下記雑誌論文＃１４）。リンク予測
では、上記２の手法に基づき、与えられたデ
ータのみからカーネル関数で内在する構造
を推定することにより、従来手法、特に確率
モデルによる手法をはるかに凌駕する手法
を構築した（下記雑誌論文＃２１）。これら
の成果を生命科学データに応用し得られた
成果、並びに、研究遂行上得られた様々な成
果は、30 件の雑誌論文と、4件の学会発表論
文としてまとめられている。これら研究を遂
行により目的とは別に得られた成果の例と
して、グラフの性質を把握する上で重要なグ
ラフラプラシアンを考察することにより、２
つのグラフの類似性を測る新しい基準を提
案した（下記雑誌論文＃１７）。また、さら
にグラフを分割する際の基準ともできるこ
とを示した（下記雑誌論文＃９）。 
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