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研究成果の概要（和文）：さまざまな科学研究の分野で研究対象に関する膨大なデータが計測できるようになっ
た．このようなデータに基づいて科学的発見を目指すアプローチはデータ駆動型科学と呼ばれている．データ駆
動型科学では，データに基づいて仮説を選択するが，データにとって都合のよい仮説が誤って選択されるリスク
があり，適切に信頼性評価を行わなくてはならない．本研究では，選択的推論と呼ばれる技術を用いて，材料，
生物，医療分野におけるデータ駆動型仮説の信頼性評価を行う方法を確立し，その実証を行った．

研究成果の概要（英文）：In various fields of scientific research, it has become possible to measure 
vast amounts of data about the research subject. The approach to scientific discovery based on such 
data is called data-driven science. In data-driven science, hypotheses are selected based on the 
data, but there is a risk that hypotheses that are over-fitted to the data may be selected 
incorrectly, and reliability evaluation of the data-driven hypotheses must be conducted 
appropriately. In this study, we established and demonstrated a method for evaluating the 
reliability of data-driven hypotheses in the fields of materials, biology, and medicine using a 
technique called selective inference.
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
研究対象から得られるデータに基づいて科学的発見を目指すアプローチはデータ駆動型科学と呼ばれ，さまざま
な分野で有望視されている．しかしながら，データから仮説を選択する際に選択バイアスが生じてしまい，特
に，誤った意思決定が重大なリスクとなる分野においては，データ駆動型仮説の信頼性評価が不可欠である．本
研究ではデータ駆動型仮説の信頼性評価を行うための方法論を確立し，これをさまざまな分野で実証した．本研
究の成果は健在なデータ駆動型科学の発展に寄与するものである．

※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、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 
様々な計測技術の飛躍的な発展により，多くの科学分野にて高次元の網羅的データ（ビッグデー
タ）を取得できるようになった．ビッグデータを用いて科学的発見を目指すアプローチは，理論，
実験，計算に次ぐ第４の科学的アプローチとして有望視されている．ビッグデータを用いること
で，知識や経験のみからは想起できないような複数の要因に基づく複雑な仮説（複数要因仮説）
を生成できる可能性がある．例えば，生物や医療の分野では，複数の遺伝的要因の組み合わせに
より様々な生命現象が起こると考えられているが，知識や直感のみからそのような複雑な仮説
をたてるのは難しい．また，材料分野では，複数原子の相対的配置によって材料の物性が定まる
が，複数原子の影響を物理的な知見のみに基づいて予測するのは困難である．一方，高次元デー
タを網羅的に探索して選び出された仮説が，データのばらつきによる偶然の産物であるのか，信
頼の高い統計的に有意なものであるのかを適切に判断するのは難しい．仮説がデータに基づい
て生成された場合，仮説検定の結果に「選択バイアス」と呼ばれる偏りが生じ，従来の仮説検定
による評価をそのまま利用することができない．伝統的な統計学では選択バイアスを補正する
方法として多重検定補正を用いてきたが，多数の仮説に対する多重検定補正は過度に保守的と
なり，有力な仮説が検出されずに見逃されてしまう．したがって，ビッグデータに基づいて生成
された複数要因仮説の統計的信頼性を適切に評価するための情報数理的な方法論を整備するこ
とが必要であった． 
 
２．研究の目的 
 
本研究では，1)科学研究におけるビッグデータを用いて複合要因仮説を生成すること，2)ビッグ
データ駆動型複合要因仮説の信頼性評価を行うこと，3)それらの成果を材料科学，生物科学，医
療科学で実証することを目的とした 
 
高次元データに対して複数要因の組み合わせを考えると，候補となる仮説の数が指数的に爆発
して膨大なものとなってしまう．例えば，10,000 個の遺伝要因を計測したデータから，5 種類の
遺伝要因に基づく複数要因仮説を考える場合，仮説の候補数は組み合わせ的に爆発し，1016個を
上回る．莫大な仮説候補から最適な仮説を選択する場合，選択される可能性のない仮説候補を効
率的に排除できるアプローチを確立することを目的とした． 
 
従来の科学研究では，研究者の知識や経験に基づいて仮説が生成され，それを実験データに基づ
いて検証するという方式であった．データに基づいて仮説の生成と検証を行う場合，データに依
存した仮説が生成されるため，仮説検定において「選択バイアス」が生じる．従来は多重検定補
正の枠組によって選択バイアスを補正してきたが，補正が過度に保守的なために有力な仮説が
見逃されてしまうリスクが大きい．近年注目されている「選択的仮説検定」と呼ばれるアプロー
チを用い，複数要因仮説の検証を行う方法を整備することを目的とした． 
 
本研究で整備する情報数理的な方法論を材料科学，生物科学，医療科学の課題にて実証すること
を目的とした．それぞれの分野共同研究者と共同で実施し，各分野において科学的発見を行うこ
とを目的とした． 
 
３．研究の方法 
 
目的 1 の複合要因仮説の生成に関しては，パターンマイニングとスパースモデリングの技術を
統合させるアプローチに着目した．複合要因仮説は組み合わせ爆発が起こり，考慮すべき仮説の
数が指数的に増加してしまうため，パターンマイニング分野で構築されたさまざまな計算技術
を活用することでこの問題の解決を行った．パターンマイニング分野では，頻出パターンマイニ
ングなど，いわゆる教師なし学習の分野におけるパターンの探索が主に研究されているが，予測
モデリングなどの教師あり学習の枠組にそのまま利用するのは難しい．そこで，本研究ではスパ
ースモデリングの概念を導入し，予測モデリングに不可欠なパターンをスパースモデリングの
枠組で効率的に同定する方法を検討した． 
 
目的 2の複合要因仮説の評価に関しては，選択的推論と呼ばれる技術に着目した．選択的推論と
は，仮説を選択するアルゴリズムの出力で条件づけたうえで統計的推測（統計的仮説検定や信頼
区間推定）を行う枠組であり，2010 年代後半より，統計科学と機械学習において注目されつつ
あるものである．研究開始当初，通常のスパースモデリングに対する選択的推論の研究が行われ
つつあり，本研究では，その技術をパターンマイニングへ拡張する試みを行った．パターンマイ
ニングの複雑なアルゴリズムで条件付けを行うには，新たな計算技術の開発が不可欠であり，本



研究では，問題の定式化と計算技術の開発を行った． 
 
目的 3の材料科学，生物科学，医療科学への適用は，それぞれの分野共同研究者と共同で行うこ
ととした．材料分野の課題として，プロトン伝導体のポテンシャルエネルギーに大きく影響を与
える原子配置パターンを同定する課題に取り組んだ．生物分野の課題として，吸光タンパク質と
して知られるロドプシンの吸光波長に影響を与えるアミノ酸の組み合わせ要因を同定する課題
に取り組んだ．医療分野の課題として，心筋梗塞の疾病確率に影響を与える複数の一塩基多型
（SNP）の組み合わせ要因を同定する課題に取り組んだ． 
 
４．研究成果 
 
本研究の実施により，3つの目的を達成することができた． 
 
1 つ目の目的である複合要因仮説の生成方法に関しては，セーフスクリーニングと呼ばれるスパ
ースモデリングの技術をパターンマイニングに適用できるように拡張した．この方法はセーフ
パターンプルーニングと呼ばれ，スパースモデルで選択される複合要因仮説の枝刈りを効率的
に行うことができるものである．本研究では，組み合わせ仮説のみでなく，グラフ構造データに
基づく複合要因仮説や系列データに基づく複合要因仮説を生成する方法なども合わせて開発し，
その成果は数多くの機械学習分野のトップジャーナルやトップカンファレンスに掲載された． 
 
2 つ目の目的である複合要因仮説の評価方法に関しては，選択的推論をパターンマイニングに導
入することで実現した．選択的推論では，条件付き推論を行うため，仮説の選択に関する制約条
件を列挙する必要があるが，パターンマイニングに対する選択的推論では，考慮すべき制約条件
の数が指数的に爆発してしまうという問題が生じた．本研究では，統計的推測を行ううえで，考
慮すべき制約条件を効率的に探索する方法を確立し，考慮しなくてもよい制約条件を枝刈りに
よって効率的に排除することができるようなった．この方法は数多くの機械学習分野のトップ
ジャーナルやトップカンファレンスに採択された． 
 
3 つ目の目的である材料科学，生物科学，医療科学における実証では，それぞれの分野の共同研
究者と共同研究を実施し，それらの成果は各分野のトップジャーナルに掲載された． 
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