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研究成果の概要（和文）：計測技術・情報インフラの発展を背景に，観測／計測データを用いたデータ駆動によ
る科学的知識の抽出は，近年様々な領域において重要な課題として認識されている．本研究では，複雑な現象が
従う動的特性（ダイナミクス）をデータから抽出するための機械学習アルゴリズムの構築に取り組んだ．特に，
物理分野で注目を集めるクープマン解析を中心とした作用素論的解析を，機械学習の枠組みに基づき融合的に拡
張し，複雑な系の情報抽出とその信頼性評価を行う方法を開発した．また，抽出情報を予測に用いるための学習
アルゴリズムの開発も行った．最終的には，複数科学領域における研究者との共同による応用的研究を行いその
有用性の検証を行なった．

研究成果の概要（英文）：With the development of measurement technology and information 
infrastructure, the extraction of scientific knowledge by data-driven approaches using observation 
/ measurement data has been recognized as an important issue in various fields. In this study, we 
worked on the development of machine learning algorithms for extracting from data dynamic 
characteristics (dynamics) that complicated phenomena follow. In particular, we have developed 
methods for extracting information on complex systems and evaluating their validities by expanding 
the operator-theoretic analysis, including Koopman analysis, which is attracting attention in the 
field of physics recently, based on the framework of machine learning. We also developed machine 
learning algorithms to use extracted information for prediction. Finally, we conducted applied 
research in collaboration with researchers in multiple scientific fields to verify its usefulness.

研究分野： 機械学習、データ科学

キーワード： 非線形ダイナミクス　作用素論的解析　機械学習
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研究成果の学術的意義や社会的意義
データ駆動による科学的知識の抽出は，近年様々な領域においてますます重要となっている．本研究では，デー
タ駆動により複雑現象に関する動的特性の情報抽出を行い，そしてそれを更に予測へ用いるための新たな機械学
習に基づく理論・アルゴリズムの構築を進めた．また，脳波解析や集団運動をはじめとしたいくつかの科学領域
におけるデータ解析に対して適用し，その有用性を確認した．このような課題は広く科学領域において重要とな
るものであり，本研究で得られた成果は，本研究でも取り組んだ分野に限らず今後広く他分野へと波及する技術
的要素となることが期待できる．

※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。
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１．研究開始当初の背景 
 
飛躍的な計測技術・情報インフラの発展を背景に，観測/計測データを用いたデータ駆動による
科学的知識の抽出は，近年様々な科学分野において重要な課題としてその認識への浸透が進ん
でいる．高度な知能情報処理を実現する理論・アルゴリズム体系である統計的機械学習は，デー
タ駆動科学においてキーとなる情報技術として，ますますその重要性を増す研究領域の一つで
ある．しかし一方で，このような領域で報告される成功例は，データの静的な統計的関係を見出
すものが中心で，多くの科学/工学領域において重要となる，動的な現象(プロセス)に内在する
物理的な法則(ダイナミクス)のデータからの抽出に関する研究は今後の発展が期待される領域
であった．動的なプロセスを対象とするデータ駆動科学のこれまでの進展が遅留してきた原因
としては，主に次の 2点が考えられる．(1)静的データに比べ，科学/工学的に興味がある規模の
時空間現象を観測する高次元時系列データの高精度での取得が昨今まで計測技術的に困難であ
った.ひいては情報科学者が扱う機会が遅れた.(2)カオス分野で知られる非線形系の予測不可能
性などからも推察できるように，複雑な動的現象の予測は数理的に困難な問題の一つである.汎
化(予測)を元来の目的とする機械学習においては，このような事情からも有効な決定的な方法
論が確立されていないという状況であった. 
 
一方で，一部の物理分野(特に流体力学分野)では研究開始当時から最近においても，クープマン
作用素を用いた一連のダイナミクス解析法が注目されている[1,2].この方法は,系の時間発展を
作用素表現して(無限次元の)線形領域で扱う事により，数理的に直接計算する事が困難である
非線形性を回避してダイナイクス解析を行う.これら分野では，この方法によりダイナミクスを
固有なものへと分解して解析することが興味の中心であるが，このような作用素表現によるア
プローチは汎用性が高く，データ駆動による解析の観点から見ると機械学習で議論される方法
論との数理的な親和性・拡張性も高いと課題推進者は考えた. 
 
 
２．研究の目的 
 
本研究では，対象となる複雑な現象が従う物理的な法則(ダイナミクス)をデータから抽出する
ための統計的機械学習に関する理論体系とアルゴリズムの構築に取り組む.特に，物理分野で最
近高い注目を集めるクープマン解析を中心とした作用素論的解析を機械学習の枠組みに基づき
融合的に発展・拡張させ，非線形性やマルチスケール性を伴う複雑な系の情報抽出を実現する枠
組みを確立する.また，抽出される情報を統計的予測に用いるための学習アルゴリズムの開発も
行う.これにより，データ駆動により複雑現象を理解するに資する科学的知識抽出，そしてそれ
を更に予測へ用いるための新たな理論・アルゴリズム体系の創出を目的とする.また最終的には，
手法評価に加え，複数ドメインにおける研究者との共同による応用的研究を行いその有用性を
検証する. 
 
 
３．研究の方法 
 
本研究では，上記のような目的の達成のため，(課題 1)作用素論的ダイナミクス抽出法の機械学
習に基づく定式化，(課題 2)主要なダイナミクスの特定や拡張的状況のための原理的拡張，そし
て(課題 3)抽出情報に基づくダイナミクス予測のための学習アルゴリズムの構築，の 3つの課題
について取り組んだ． 
 
まず(課題 1)では，クープマン解析などの作用素論的解析の確率的定式化や，カーネル法や深層
学習を用いた基底推定法の確立，そして得られた理論・アルゴリズムの周辺情報領域や科学分野
への適用による検証を進めた．(課題 2)では，前課題で得られた枠組みを中心に，主要なダイナ
ミクスを特定するための統計推測手法の開発や，要素間の相互作用のダイナミクスの抽出など，
原理的な拡張やそれに基づく手法開発について進めた．そして(課題 3)では，作用素論的解析に
基づき抽出された情報に基づき，ダイナミクスの類似度評価や将来予測を行うための学習アル
ゴリズムの構築を行う． 
 
 
４．研究成果 
 
まず(課題 1)に関連して，作用素論的解析において重要となる確率的定式化として，確率的力学
系に対する作用素表現の推定法を導出した(Hashimoto et al., Journal of Machine Learning Research 



(2020))．特に，従来手法の数値的不安定性を改良した，本問題へ適用可能な Shift-invert Arnoldi 法
を導出し大幅な精度向上を実現することを確認した．また作用素論的解析においては，観測量の
設計，または学習をどのように行うかが重要となる．この問題について，特に動画に対する動的
モード分解の拡張について取り組み，観測量を画像における辞書学習を用いて自動的に最適化
しながら動的モード分解を実行する方法(Ul Haq et al., Computer Vision and Image Understanding 
(2020))や，畳み込みオートエンコーダを用いて学習しながら動的モード分解を実行する方法(Ul 
Haq et al., Computer Vision and Image Understanding (2022))などを導出し，その数値的向上につい
て確認した． 
 
次に(課題 2)に関連して，過去に課題推進者により提案された正定値カーネルを用いた動的モー
ド分解[3]を，ベクトル値カーネルを用いた定式化へと拡張することで，要素間の相互作用に関
するダイナミクスを抽出可能とする方法を導出し，数値計算によりその妥当性について確認し
た(Fujii and Kawahara, Neural Networks (2019))．また，一般的な動的モード分解は教師情報(ラベ
ルなど)を利用する手段はないが，教師情報を持つ時系列データの集合がある際に，教師情報を
用いてその際を与える動的モードを有効に取り出すための手法についてグループ正則化を用い
た定式化を行い，これを数値的に検証した(Fujii and Kawahara, Pattern Recognition Letters (2019))．
この問題についてはさらに，判別分析と統合的な指標により動的モード分解を実行する方法に
ついても定式化を行い，より効果的に判別的な動的モードを抽出できることを実験的にも確認
した(Takeishi et al., SIAM Journal of Applied Dynamical Systems (2022))．また導出した方法を中心
にしてこれら手法を，複雑な動的特性の抽出が重要であると考えられるいくつかの領域に対し
て適用し，科学的知見獲得に資する応用的研究も遂行した．例えば，ヒトの歩行運動における主
要な周期性の抽出(Fujii et al., Scientific Reports (2019))や，スポーツや生物群のような集団運動に
おける相互作用の主要ダイナミクスの抽出(Fujii et al., PLOS Computational Biology (2018)), (Fujii 
et al., Scientific Reports (2020))などにおいて，その有用性を確認した． 
 
そして(課題 3)に関連して，部分空間角に基づく正定値カーネル[4]に基づき過去に課題推進者
らが提案した動的モードの類似性評価方法[5]を，いくつかの領域における予測(教師あり/なし
学習)において有効であることを確認した．例えば，脳波から対応する動作を推定する問題(ブレ
イン・マシン・インターフェース(BCI))では，動的モード分解により脳科学的に解釈可能な脳波
のコヒーレンスを反映した特徴量が抽出可能であることを確認すると同時に，これを用いた上
記予測により，既存の主要な方法(Temporal ICA)よりも大幅な予測精度の向上が得られることを
実験的に確認した(Shiraishi et al., Journal of Neural Engineering (2020))．一方で，ダイナミクスの
作用素表現で抽出される位相的特性(安定性)を取り入れたニューラルネットに基づく(将来)予
測モデルを提案し，複雑な現象の長期(将来)予測が既存手法より大幅に高精度に可能であるこ
とを実験的にも確認した(Takeishi and Kawahara, AAAI'21)． 
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