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研究成果の概要（和文）：本研究課題では、グラフ構造などの複雑な構造をもつデータや、分析過程において人
間によって生成されたデータを効果的に扱う手法について研究を行った。特に、近年著しく発展しているグラフ
構造を対象とした深層学習法の開発を行った。一方、機械学習だけでは解決が困難な、高い専門性や抽象的な判
断が必要な課題に対して、人間が判断したデータを適切に処理することで、正しい判断を導く数々の方法論を開
発した。また、以上で開発した手法を、化学や生物学・材料科学などの科学分野を中心としたその応用に取り組
み、その有効性を示した。

研究成果の概要（英文）：We studied effective data analysis methods for complex-structured data such 
as graph-structured data and human-generated data. In particular, we developed new models and 
techniques for deep learning for graphs. On the other hand, we developed various methods to 
integrate human judges to make better decisions on difficult problems that machine intelligence 
alone cannot solve. We also applied the developed methods to various scientific applications in 
chemistry, biology, and material science, and showed their promise.

研究分野： 人工知能
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は、近年学術界・産業界において期待されている深層学習などの機械学習・データ解析技術の適用可能性
を大きく広げるとともに、人工知能だけでは解決が困難な問題に対して人間の知能や判断を組み合わせること
で、より適切な意思決定を行うことを可能とするための基盤技術を開発するものである。

※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、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
近年の世界的なビッグデータの潮流は産業界だけでなく学術界にも大きな影響を与えており、

科学研究においてもデータを主軸とした考え方へのパラダイムシフトが起こっている。ビッグ
データの扱いにおいて中心となる技術は、機械学習をはじめとする自動的なデータ解析技術で
ある。近年の機械学習技術の進展は目覚ましく、先端的な Web 企業が中核技術として機械学習
技術を活用している。一方で、これまで人間のほうが有利と思われてきた知的で複雑な実世界タ
スクにおいても、機械がもっとも熟練した人間を凌駕しうることが示されている。やはり、これ
らのシステムにおいても機械学習が中核技術として用いられていることはよく知られた事実で
ある。しかしながら、産業界を中心にデータサイエンティストと呼ばれるデータ解析従事者の不
足が叫ばれていることからもわかるように、データ解析がその属人性・労働集約性からいまだ解
き放たれていないこともまた事実であり、一層の研究が必要である。ビッグデータを特徴づける
特徴として、しばしば量・速度・多様性が挙げられ、技術的には既存の方法論の大規模化や高速
化に注力されることが多いが、一方で、多様で複雑な形式のデータをいかに扱うか、あるいはデ
ータ量をいかに確保するかといった観点からの議論は十分でなかった。 
 
２．研究の目的 
本研究は、近年学術界・産業界において期待されている深層学習などの機械学習・データ解析

技術の適用可能性を大きく広げるとともに、人工知能だけでは解決が困難な問題に対して人間
の知能や判断を組み合わせることで、より適切な意思決定を行うことを可能とするための基盤
技術を開発することを目指すものである。 
ビッグデータ研究においてしばしば看過されがちであるのが、多様で複雑なデータ形式への

対処と、人手の作業を必要とする大量メタデータの確保である。本研究はこのような観点から、
グラフなどの複雑な構造をもつビッグデータを対象とした機械学習法の確立を目指す。また、計
算機と人間との協働プラットフォームとして普及しつつあるクラウドソーシングを利用したメ
タデータ収集と、これに基づく機械学習との融合を実現する。さらに上記の技術の応用として、
膨大な有機低分子化合物の候補から新規薬剤など有用化合物候補を発見する開発プロセスの効
率化に取り組む。 
 
３．研究の方法 
複雑な構造データからの効率的で効果的な機械学習法、クラウドソーシングによって収集さ

れたメタデータからの機械学習法、また、様々な実世界応用を行う。まず、複雑な構造データか
らの機械学習法においては、グラフや、さらに高い表現力をもつテンソルやハイパーグラフなど
データ形式を対象として、表現力が高く効率的・高精度な解析手法を確立する。とりわけ、近年
著しい発展を遂げている深層学習を基礎に、強力な構造データの学習手法を開発する。 
クラウドソーシングによって収集されたメタデータからの機械学習においては、これを効果

的に行う技術を確立する。特に、従来は単純な択一選択タスクを対象としてきたのに対し、より
複雑な、ランキングや非定型回答タスクなどを扱う手法を開発する。 
応用としては、医療や材料・有機化学等の分野において、先進的な機械学習技術の応用や、機

械学習と人間が融合した系による意思決定支援など、領域専門家や企業との協力のもと現実の
課題・データを用いたケーススタディ等を行う。 
 
４．研究成果 
本研究課題では、グラフ構造などの複雑な構造をもつデータや、分析過程において人間によっ

て生成されたデータを効果的に扱う手法について研究を行った。特に、近年著しく発展している
グラフ構造を対象とした深層学習法の開発を行った。一方、機械学習だけでは解決が困難な、高
い専門性や抽象的な判断が必要な課題に対して、人間が判断したデータを適切に処理すること
で、正しい判断を導く数々の方法論を開発した。また、以上で開発した手法を、化学や生物学・
材料科学などの科学分野を中心としたその応用に取り組み、その有効性を示した。以下具体的な
研究成果について述べる。 
まず、構造をもつデータを対象とした基礎的な機械学習手法として、グラフの構造予測を、そ

の接続行列に着目した行列分解によって行う新しい手法構造予測法を開発し、この手法が高い
効果を発揮する条件として、グラフがある種の疎性をもつことを発見した。一方、近年著しく発
展しているグラフ深層学習法において、モデルが行う判断の根拠が不明であることを解決する
ため、化合物等のグラフ構造のどの部分構造が判断の根拠になっているかを提示する頑強な手
法を開発し、その有効性を示した。また、グラフ深層学習の理論的考察として、グラフ深層学習
モデルの近似能力の解析と、より能力の高いモデルのクラスを提案した。さらに、グラフよりも
一般的な階層構造をもった「グラフのグラフ」に対する深層学習法を開発し、これを化合物間相
互作用の予測に応用する研究を行った。 
人間によって与えられたメタデータの品質を高める方法についての研究としては、階層的な

分類体系をもつようなメタデータに対して、項目反応理論の段階反応モデルをもとに成果品質
のばらつきを吸収し、より精度の高いメタデータを得るための方法を開発した。また、２つの対
象同志を比較することによって得られるようなメタデータを効率的に収集して、より正確な順
位を推定するためのデータ収集法と統計的予測法を開発した。さらに、第一段階目で成果物を生



成し、第二段階目で成果物の評価を行うような多段のプロセスにおいて、作成者の能力や評価者
のバイアス明示的に考慮しながら、成果物品質を推定する手法を、Web ページのランキング手法
である HITS を拡張することで開発した。その他にも、効率的なメタデータ収集を実現するため
に、適切な人に適切なタスクを推薦するための推薦手法を開発した。 
一方、一層困難な課題として、専門知識を要する困難な問題に対する新しい統計的意見統合手

法として、複数の問題の組み合わせを「超問題」として考え、この上で意見統合を行うことで、
専門家の意見を強調できるようになる新しい手法を開発した。さらに、抽象的な問題に対する解
決法やデザインなどの入出力がはっきりしない抽象的な課題においては、機械による直接的な
扱いが困難であるが、これに対して、多数の人間によって対象の優先度付けや類似性評価が実施
されたデータをもとに、これを統合的に用いることで、優先度と類似度をともに反映した、効率
的な低次元空間表現の獲得手法を開発した。より機械と人間が密接に協力する系として、判断に
有効な特徴を人間が作成し、これに基づき機械学習モデリングを行うような人間参加型の機械
学習系において、低コストで有用な特徴抽出を行う手法を、機械学習のブースティングの枠組み
を用いて実現した。 
応用においては、行政機関等からオープンデータとして公開されるデータの再利用性を高め

るために、画像として公開されているそのままでは再利用性の低いデータから、クラウドソーシ
ングを用いて再利用可能なデータに変換する試みを行い、タスク依頼の方法や集計方法を工夫
することで、高い品質で変換が行えることを確認した。また、高度な専門性を必要とする課題で
ある、化合物の合成可能性判定問題において、準専門家の判定を統計的に判定することによって
専門家に匹敵する精度で判断を行えることを示した。 
その他にも、センサーネットワークにおいて通信量を削減し効率的に分散学習を行う仕組み

や、深層学習を用いた短期的な気象予測、テンソル分解による関係分析手法を用いた材料科学に
おける推薦システムなど、様々な先進的応用を行った。 
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