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研究成果の概要（和文）：本研究を通して, 100万次元を超える超高次元特徴から数時間で非線形性の特徴を選
択できるアルゴリズムを世界で初めて開発した.　さらに, 機械学習分野外の研究者が開発したプログラムを利
用できるように, 提案法(HSIC Lasso)をPythonで実装し (pyHSICLasso), Githubにてソースコードを公開するこ
とに加え, 利用者が容易にプログラムをインストールできるようにした. 本研究成果はデータマイニングの難関
ジャーナルであるIEEE Transactions on Knowledge and Data Engineering (TKDE)に投稿し採録された. 

研究成果の概要（英文）：We have developed a nonlinear feature selection algorithm for ultra-high 
dimensional data (more than 1 million features with tens of thousand data samples). To the best of 
our knowledge, this is the first algorithm that scales to such data. Moreover, for non-machine 
learning researchers, we developed a python package "pyHSICLasso" and distributed the code through 
Github. Now, we can install the software using "pip install pyHSICLasso". Finally, our research 
paper entitled "Ultra High-Dimensional Nonlinear Feature
Selection for Big Biological Data" was accepted to a top-tier data mining journal IEEE Transactions 
on Knowledge and Data Engineering (TKDE). 

研究分野： 機械学習

キーワード： 特徴選択
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１．研究開始当初の背景 
 
バイオインフォマティクス, コンピュータ

ビジョン, 自然言語処理, 音声信号処理, 

Web マイニング,センサーデータ処理等の

応用分野においては, 高次元データから解

釈可能な特徴を選択する手法(特徴 

選択) や画像認識等の分類問題において重

要な特徴を生成する手法(特徴抽出) が非常

に重要であり, これまでに様々な手法が開

発されている. 特に, 標本数が大量に利用

可能である一般画像認識や音声認識におい

ては, 特徴抽出手法の一種であるディープ

ラーニング技術を用いることで性能が近年

格段に向上している. その一方で, バイオ

インフォマティクスやヘルスケアといった

分野では, 大量の学習標本を集めることが

難しい一方で, 特徴数(例: 遺伝子変異箇所

数: SNP) が数百万～数千万となることや, 

特徴を解釈し新しい科学的発見をすること

が重要であるため, 特徴抽出手法であるデ

ィープラーニング技術を直接応用すること

が難しい. また遺伝子解析においては, デ

ータが非線形な振る舞いをすることが多い

ため, 非線形モデルを用いてデータ解析す

るのが自然であるが, 非線形モデルの推定 

は難しいため現状は線形モデルを用いるの

が主流である. 特に百万次元以上の超高次

元データから非線形関係のある特徴を選択

するような研究に関しては, 国際的に見て

も皆無である.	 このような背景のもと, 申

請者は情報理論に基づく高次元データ解析

アルゴリズムの研究開発を2011年から4 年

間に渡り, 国内大学や研究機関のみならず

カーネギーメロン大学やインディアナ大学

の海外の大学の研究者と共同で行ってき

た. 
 
２．研究の目的 
 
本研究プロジェクトでは, 数百万～数千万

次元×数万標本からなる超高次元データか

らの非線形特徴選択手法を開発することで

ある. 具体的には, 機械学習手法(HSIC 

Lasso)を百万次元の超高次元データを扱え

るように拡張し, その後, 提案手法を用い

てバイオインフォマティクスやヘルスケア

といった応用分野において新規の科学的発

見を目指す. また, 提案手法のソフトウェ

アを分野外の研究者が使いやすいように整

備し, マテリアルズインフォマティクス等

の他の分野の研究者との共同研究を加速し, 

提案法の有用性を示す. 

 
３．研究の方法 
	

超大規非線形特徴選択アルゴリズムの開発 

 

(1)	大規模データへの対応: HSIC Lasso を

大規模超高次元データに適応できるように

拡張する. 具体的には, HSIC Lasso の類似

行列を少ないメモリ量で精度良く近似でき

るアルゴリズムを提案する. 

 

(2) 超高次元データへの対応: 数百万次元

のような超高次元データでは, メモリ量に

加えて計算量が爆発的に大きくなることが

予想される. このような場合には, 一度に

複数の特徴を選択するような方法 

ではなく, 特徴を一つずつ順番に選択して

いくアプローチ(Forward selection) が有効

である. そこで, HSIC Lasso の問題を

Forward selection の問題として定式化し, 

さらにHadoop やSpark のような大 
規模分散処理フレームワークを用いて高速
に特徴を選択できる手法を開発する. 
 
(3) SNP データからの科学的発見や予測

精度の高いツールの構築: SNP データは数

百万～数千万次元のベクトルで表現される

ことが多いため, 先行研究では処理量の少

ない線形手法が用いられてきた. したがっ

て, 非線形性を扱える提案手法を用いるこ

とで, 線形手法では見つけられない関係を



発見できる可能性がある. 本研究では, ま

ずは数十万次元×数千標本程度(10 ギガバ

イト程度) の公開データを用いて提案法の

有効性を検討する. そして, 医学部あるい

は医療機関と協力して実際のゲノム配列デ

ータに適用し, 医療分野において予測精度

の高いツールの構築を目指す. 

 

(4)	グラフ分類: バイオインフォマティク

スの分野では, 標本が分子グラフで表現さ

れることがあるため, グラフ間の類似性を

図るためにグラフカーネルを用いることが

一般である. 例えば, グラフレットカーネ

ルでは, グラフデータから次数n が1-4の部

分グラフ(グラフレット) を全てカウントし

た数百万次元のベクトルを準備し, それら

の内積で類似度を計算する. しかし, 一般

的にグラフカーネルには計算量が大きいと

いう問題がある. その他の方法としては, 

頻出パタン(サブグラフ) マイニングが 

あるが, この方法はサブグラフマイニング

したあとに有意性を検討するため2ステッ

プの処理が必要となる. そこで, 提案法を

用いて超高次元ベクトルから分類に重要な

グラフレットを数十個直接選択できれば, 

全てのグラフレットを計算する必要が無く

なり分類時のグラフレットの計算量を大幅

に削減できる. 
	
４．研究成果	
	

非線形特徴選択アルゴリズムの大規模デ

ータへの対応に関しては, HSIC Lassoに

Nystrom近似を用いることで,アルゴリズム

に必要なメモリ量を1000分の1程度に圧縮

することに成功した. さらに, 超高次元デ

ータへの対応に関してはForward Selection

と大規模分散処理フレームワーク (Apache 

Spark)を利用することで, 100万次元×1万標

本のデータでも効率よく処理できるフレー

ムワークを確立した. 具体的には, 100万次

元×1万標本のデータから, 数時間で入力と

出力間に非線形性のあるような特徴を選択

できることが可能となった. このように, 

100万次元を超える超高次元特徴から数時

間で非線形性の特徴を選択できるアルゴリ 

ズムは世界初である. 

実応用に関しては, 提案した超大規模特

徴選択アルゴリズムを前立腺癌の予測タス

ク (27万次元400サンプル)および酵素の識

別タスク(106万次元1万5千サンプル)に適用

した. 従来法では高い予測精度を得るため

に数千特徴が必要であったが, 提案法では

数十特徴のみで従来法と同等以上の精度が

得られることを確認した. 従来は高い性能

を得るために多くの特徴が必要であり, モ

デルの解釈が難しかったが, 提案手法は数

十特徴のみで高い性能が得られるため, モ

デルの解釈がしやすく大変有用であること

がわかった. そして, これらの成果をまと

めた論文は, データマイニングの難関ジャ

ーナルであるIEEE Transactions on Knowledge 

and Data Engineering (TKDE)に採録された. 

さらに, 国内外で多くの講演を実施し, 手

法の良さを広めることで共同研究者を募集

した. その結果, 東北メディカルバンクと

の共同研究に発展した.	 また, 幅広いユー

ザーが研究成果を利用できるようにPython

でプログラムを実装し, Githubにてソース

コードを公開することに加え, 利用者が容

易にプログラムをインストールできるよう

にした.  

最後に, 今回の研究成果に加え, 大規模非

線形特徴選択アルゴリズム開発で重要な技

術であるスパースモデリングを利用した研

究成果を, 難関国際会議であるIJCAI, ACL, 

KDD及びAISTATSにて報告した. 
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