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研究成果の概要：データ集合の分布に基づいた非線形距離測度を定義するために，データ集合

をグラフで表現し，それを自己組織化マップの学習アルゴリズムに組み込んだ．さらに，各デ

ータ点周りにエネルギー関数を考え，データ集合全体のエネルギー関数に基づくグラフ生成手

法を開発した．これにより，計算コストの削減のみならず，上記手法のグラフ作成時に問題と

なる不完全グラフ（複数のグラフが構築される場合がある）が解消された．  
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１．研究開始当初の背景 

クラスタリング，パターン分類・認識問題
において，多次元ベクトルで表現されたデー
タを低次元空間に写像して，処理の簡略化や
データ間の類似性を視覚的に確認すること
は非常に重要であり，様々な次元削減手法が
研究されている．古典的な手法として，線形
変換に基づいた主成分分析（PCA）や多重判
別分析（MDA）が良く知られており，様々な
問題へ適用されてきた．次元削減で最も重要
なことは，高次元データ間の類似度を出来る
限り忠実に保存して，低次元へ写像すること

であるが，実問題で取り扱うデータ集合は，
多くの場合，高次元空間内で非線形マニフォ
ールドを形成することが知られており，従来
の線形理論に基づく手法の限界が指摘され
ている．例として，ある人物を異なる角度か
ら撮影した N枚の画像を考える．一般に，各
画像は画素の輝度値からなる特徴ベクトル
として表現される．つまり，100×100 画素
の画像の場合，10,000 次元の特徴ベクトル
となり，その各要素は対応する画素の輝度値
である．これら特徴ベクトルに対し，PCA を
施す．実画像では画像１から画像 Nまで類似
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度に応じて順序付けされている（画像１と画
像 の距離が最も大きい）が，PCA の低次元空
間では，その序列が正確に保存されてない．
この原因は，PCA では，特徴ベクトル間の距
離としてユークリッド距離に基づいている
からであり，前処理として PCA を採用した場
合，クラスタリングやパターン分類の性能劣
化を招く． 
 この問題を解決する手法が近年提案され
ている．主なものは，カーネル法を利用した
手法やマニフォールド学習である．カーネル
法は，特徴ベクトル間の距離を定義する際に，
カーネル関数と呼ばれる非線形関数を利用
することで，実空間での距離（上の例では，
実写真における距離）を近似しようとするも
のであるが，カーネル関数の設計が困難であ
るなどの問題点を残す．マニフォールド学習
は，データ分布からマニフォールドの形状を
推定し，マニフォールド内での距離測度を定
義するものであるが，マニフォールド形状の
推定法や距離測度の定義などが確立されて
おらず，現在も盛んに研究が行われている． 
申請者らはこれまでに，自己組織化マップ

（SOM）と呼ばれるニューラルネットワーク
をクラスタリングやパターン分類・認識問題
へ適用してきた．SOM は，PCA の拡張である
と捉えることが可能であり，学習と呼ばれる
繰り返し計算により，データ集合の分布に応
じた非線形な主成分を獲得する手法と考え
ることができる．しかしながら，データ間の
距離測度はユークリッド距離に基づいてお
り，本質的には PCA と同様の問題を残す． 
この問題を解決するために，申請者らは，SOM
の拡張である適応部分空間 SOM（ASSOM）にカ
ーネル法を適用した非線形 ASSOMを提案した．
非線形 ASSOM では，カーネル関数を適切に設
計することができれば，上の例に示すような
実問題でも有用であったが，カーネル関数の
設計法が確立されておらず，理論の一般化は
困難であった． 

また，申請者らは，マニフォールド学習に
基づく SOM も提案した．提案手法では，デー
タ集合の分布をグラフで近似し，グラフ上の
距離に基づいて低次元空間へ写像を行う．上
の例で考えると，データの分布している非線
形マニフォールド上に距離が定義されるの
で，実写真の類似度を反映した適切な写像が
実現される．しかしながら，グラフの作成や
グラフ内の距離算出に膨大な計算コストを
必要とし，データ数が多い場合やデータの次
元が高い場合は適用が困難である．また，前
頁で紹介したマニフォールド学習でも起こ
る問題であるが，データ数が極端に少ない場
合，つまり，スパースなデータの場合，マニ
フォールドを高精度で推定できないので，適
切な写像が実現されないという問題点があ
る． 

 
 
２．研究の目的 

本申請研究では，以上の背景を踏まえ，カ
ーネル法を適用した非線形 ASSOMとマニフォ
ールド学習に基づく SOM に対して，以下の３
点を確立する． 
（１）データが分布するマニフォールド形状
の推定（近似）法の確立， 
（２）マニフォールドに基づいたデータ間距
離尺度の確立， 
（３）それらに基づいた SOMの学習法の確立． 
更に，これらを有機的に統合することで，

非線形かつスパースに分布するデータに対
して，データ間の類似度を保持した写像の実
現を試みる．この際，カーネルの設計やマニ
フォールドの推定に際して，設計パラメータ
を極力少なくし，設計性の高い手法を目指す．
また，確立した手法の理論的裏づけ，数多く
の実問題へ適用してその有用性の検証も目
的とする． 
 
 
３．研究の方法 
（１）データが分布するマニフォールド形状
の推定（近似）アルゴリズムの確立 
 マニフォールド形状の近似を行う最も単
純な手法は，データを利用してグラフを構築
することであるが，データ数が少ない場合，
正確なグラフが構築できない．また，データ
数が多い場合，膨大なメモリを必要とし，現
実的ではない．本研究では，カーネル関数を
利用したサポートベクターマシンにより，マ
ニフォールド形状の近似を試みる．サポート
ベクターマシンは，関数近似などに多く適用
され，高精度の近似が報告されている．本研
究では，カーネル関数としてガウシアンカー
ネル関数を採用し，その広がりをデータの分
散に基づいて決定する手法を試みる．具体的
には，カーネルベース最大エントロピ学習
（kMER）を改良することを考えている．図１
左は，２次元データ分布とガウシアンカーネ
ルの概念を示している．データが疎な箇所は
分散の大きなカーネルで，密な箇所は分散の
小さなカーネルで近似している．これが実現
できれば，データがスパースに存在し，従来
の手法で行っていたグラフによる近似が不
可能な場合にも対応できると考えられる． 
 評価・検証として，まず，人工的に生成し
た２次元データを用いる．２次元空間で視覚
的に性能を観測し，アルゴリズムの改良を行
う．次いで，高次元データを用いた検証を行
う． 
（２）マニフォールドに基づいたデータ間距
離尺度の確立 
マニフォールドがガウシアンカーネル関

数の集合で表現された場合，各カーネルにエ



 

 

ネルギーを定義して，その和をマニフォール
ド内のエネルギーと考えることが可能であ
る．マニフォールド内の２点間の距離は，エ
ネルギーの勾配に沿って２点間を結ぶ距離
で定義可能であると考えられる．図１右は，
エネルギーと距離の概念を示している．エネ
ルギー勾配は，解析的に求めることは困難で
あると考えられるので，パラメトリックな方
法でエネルギーを定義する必要があり，本研
究の大きな課題の一つである． 
 

（a） 

（b） 
図１ （a）ガウシアンカーネルによるマニ
フォールドの近似，および（b）エネルギー
勾配に基づく２点間の距離 
 

 
図２ SOM 学習における参照ベクトルの更新
概念図 
 
（３）近似したマニフォールドに基づく距離
尺度を採用した SOM学習アルゴリズムの確立 
確立した距離尺度に基づく SOM学習アルゴ

リズムを開発する．SOM の学習手順は，最整
合ユニットの決定，参照ベクトルの更新の繰
り返しである．最整合ユニットの決定は，マ
ニフォールド内の距離尺度に基づいて容易
に決定可能であるが，参照ベクトルの更新は，
２点間を結ぶ曲線の内分点を求める必要が
ある（図２参照）．距離の定義としてエネル
ギー勾配を利用しているので，単純には内分
点を算出できたいと考えられる．パラメトリ

ックな距離尺度の定義と同様に，本研究の大
きな課題の一つである． 
 
 
４．研究成果 

データ集合の分布に基づいた非線形距離
測度を定義するために，データ集合をグラフ
で表現し，それを自己組織化マップの学習ア
ルゴリズムに組み込んだ．さらに，各データ
点周りにエネルギー関数を考え，データ集合
全体のエネルギー関数に基づくグラフ生成
手法を開発した．これにより，計算コストの
削減のみならず，上記手法のグラフ作成時に
問題となる不完全グラフ（複数のグラフが構
築される場合がある）が解消された．この結
果を 2008 年 9 月に開催された国際会議
WAC2008 で報告した．データ分布からグラフ
を作成する方法は様々提案されているが，デ
ータ分布によっては，不完全グラフになった
り，不必要なリンクを数多く生成したりする
ことが問題点として挙げられる．本手法は，
それらの問題点を解決可能なものである．ま
た，NMIST の顔画像データベースに提案手法
を適用し，古典的な自己組織化マップと比較
し，良好な分類結果が得られた．これらの成
果から，データ集合の高次元空間内に内在す
る非線形なパラメータ推定が可能であるこ
とが示された．また一方で，学習安定性のた
めのバッチ処理アルゴリズムも考案した．現
在，人工データでの検証はほぼ終了し，MNIST
顔画像データベースでの検証を行っている．
本バッチアルゴリズムでは，データ集合の重
み付き平均を算出する必要があるが，上記エ
ネルギー関数を利用してそれを実現した．本
バッチアルゴリズムは，他の非線型マニフォ
ールド学習手法にも適用が可能であると考
えられ，応用範囲は非常に広いものであると
考える． 
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