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研究成果の概要（和文）： 

化学化合物データやネットワークトラフィックデータといったようなグラフ構造を持つデータ
を対象として、そのデータに潜むグラフ構造パターンを抽出するための手法を開発した。特に、
対象となるグラフ構造データのグラフ理論的な木構造的性質、例えば外平面性や木幅に着目し、
一連の表現力豊かなグラフ構造パターンを設計した。我々の提案したアルゴリズムは実データ
に対して高速に動作し、いくつかの興味深いグラフ構造パターンを発見することに成功した。 
 
研究成果の概要（英文）： 
We proposed a series of techniques for extracting graph-structured patterns efficiently 
from graph-structured data, such as chemical compound data, HTML/XML data, network 
traffic data, and so on. In order to design expressive graph-structured patterns, we 
focused on tree-like properties (e.g., outerplanarity, tree-width) of target data. Our 
proposed algorithms run efficiently on real data, and discovered a number of interesting 
graph-structured patterns. 
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１．研究開始当初の背景 
(1) ネットワーク技術の急激な進歩にともな
い、ウェブページに代表されるテキストデー
タの利用が急速に進みつつある。とくに、安
価な大容量記憶装置の発達を背景として、
HTMLやXML データに代表される木構造データ
は、その規模を日増しに増大させている。ま
た、近年では、化学化合物データやウェブの
リンク情報といったようなグラフ構造データ

から情報抽出を行うことに関心が集まってい
る。そのようなデータベース中で、多くのグ
ラフ構造データに共通して現れる特徴的な構
造を見出すことは、データが持つ内面的性質
と構造的性質を結びつけるようなルールを発
見する手助けとなる。こうした応用面からの
動機付けをもとに、グラフ構造データからの
データマイニング技術「グラフマイニング」
が注目を浴び、現在発展を続けている。 
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(2) グラフマイニングの一連の研究の中で、
我々は、これまでに、木構造データからのデ
ータマイニングの理論を構築した。さらにそ
ういった理論面の成果が机上の空論でないこ
との実証として、木構造パターンの多項式時
間機械学習アルゴリズムによる木構造データ
からのデータマイニングシステムを実現して
きた。 
 
(3) さらに、木構造データへのこうした研究
成果と経験に基づいて、木構造では表現しえ
ない構造をもつデータからデータマイニング
技術の開発を行い、成果をあげている。例え
ば、化学化合物はその多くが外平面的グラフ
とよばれるグラフのサブクラスで表現可能で、
そのクラスは一般のグラフではNP 完全にな
ってしまうような計算問題でも多項式時間ア
ルゴリズムがあるという良い性質をもつ。
我々は、ブロック保存型外平面的グラフパタ
ーン (Block-Preserving Outerplanar Graph 
Pattern、 BPOグラフパターン)と呼ばれるグ
ラフパターンとアプリオリ法に基づくグラフ
マイニング手法を提案し、化学化合物データ
ベース中に潜む新しいパターンの発見に成功
した。 
 
２．研究の目的 
 本研究の目的は、グラフ構造データベース
に蓄積された膨大な情報から役に立つ科学的
情報を抽出するための基盤となる学習理論の
構築と得られた情報を幅広く提供するための
グラフマイニングシステム開発である(図1)。
そのために次の2点に重点を置いた。 
 

 
 
 
(1) グラフ構造データベースから知識発見の
ための堅固な理論的基盤を築くため、学習モ
デルとして正データからの多項式時間帰納推
論および質問学習（厳密学習）を用い、グラ
フパターンのクラスの多項式時間学習可能性
を明らかにする。 
 
(2) 化学化合物や生物化学的なデータベース
などの実データをターゲットに、グラフ理論、

アルゴリズムと計算量理論に基づく考察を十
分に行って、現実的な時間で効果的な知識発
見を行うグラフマイニング手法を開発する。 
 
３．研究の方法 
(1) 目標を達成するために、グラフデータの
特徴を表わすグラフパターンとして項グラフ
パターンを用いる。項グラフパターンは、超
辺を変数としてもち、超辺置換によるグラフ
代入を行うことのできるグラフパターンであ
る。さらに詳細な知識表現として、項グラフ
パターンを扱うことができるフォーマルシス
テム(Formal Graph System)を用いる。 
 
(2) グラフ理論におけるグラフクラスを基に
定義された項グラフパターンのクラスに対し
て、これまでの研究成果を基に、できるだけ
一般化されたパターン照合アルゴリズムを設
計する。 
 
(3) 帰納的論理プログラミング(Inductive 
Logic Programming (ILP)) の手法に基づき、
グラフデータからの知識発見システムの設計
と実装を行う。とくに、前処理、パターン発
見、検証の一連の対話的な過程による知識発
見を考慮した効率化を行う。 
 
４．研究成果 
(1) 化学化合物をターゲットにしたデータ
マイニングアルゴリズムの設計と解析を行
った。これまでに我々が提案した新しいグラ
フ構造パターンであるブロック保存型外平
面 的 グ ラ フ パ タ ー ン (Block-Preserving 
Outerplanar Graph Pattern、 BPO グラフパ
ターン)に対する 2つの基本的アルゴリズム、
すなわち、BPO グラフパターンの多項式時間
照合アルゴリズムとグラフ集合を説明する
極小一般化 BPOグラフパターンの多項式時間
発見アルゴリズムを与えた。その結果、BPO
グラフパターンの多項式時間機械学習可能
性が明らかになった。さらに、提案した学習
アルゴリズムのアイデアに基づくデータマ
イニングアルゴリズムを提案した。このアル
ゴリズムを化学化合物データベースに適用
し、規模耐久性および計算速度、さらにパタ
ーンの表現能力において評価を行い、いずれ
の評価においても十分満足すべき結果が得
られた。 
 
(2) BPO グラフパターンは、異なるブロック
間の接続関係を表現するパターンであり、ブ
ロックの内部のパターンを表現することが
できない。そこで、我々は、外部拡張可能外
平 面 的 グ ラ フ パ タ ー ン (Externally 
Extensible Outerplanar Graph Pattern、 EEO
グラフパターン)を導入し、多項式時間照合
アルゴリズムと機械学習理論に基づくデー

図 1 グラフパターン言語の計算論的学習理
論とグラフマイニングへの応用 



タマイニングアルゴリズムを与えた。化学化
合物データベース上での計算機実験の結果、
EEO グラフパターンによるデータマイニング
手法の現実的な処理能力と、BPO グラフパタ
ーンに対する EEOグラフパターンの表現力の
優位性が示された(図 2)。 

 
(3) グラフ構造データベースから意味のあ
る知識を抽出するためには、まずそのデータ
中に潜むパターンをどのようにグラフパタ
ーンとして表現するか、そしていかにしてう
まくそのグラフパターンを発見するかが鍵
となる。そこで、BPO グラフパターンの計算
量理論的な性質の良さを阻害することなく、
いかにグラフパターンの表現力を向上させ
るかという課題に取り組んだ。その結果、ブ
ロック保存型グラフパターン(BP グラフパタ
ーン)と呼ばれるグラフパターンのクラスを
提案し、パターン照合・発見アルゴリズムと
いったデータマイニングにおける最も基本
的なアルゴリズムを開発した。BP グラフパタ
ーンの表現力は、BPO グラフパターンよりも
真に大きい。したがって、実世界のデータに
対して、より複雑なパターンを効率良く発見
することが可能になった。 
 
(4) 一般的なグラフ構造がどれだけ木構造
に近いかを表すグラフ理論的な指標として、
グラフの木幅がある。我々はグラフパターン
の一般化を目的とし、グラフの木幅を考慮し
たグラフパターンを提案し、そのグラフパタ
ーン照合問題に対するアルゴリズムを提案
した。実際、化学化合物のほとんど全てが小
さい木幅のグラフで表現できることが知ら
れており、本結果により化学化合物のほとん
ど全てを効率の良いグラフパターンマイニ
ングの対象とすることができる。 
 
(5) スケジューリング，地図情報や複雑なテ
ーブルを表現するためのグラフパターンの
クラスとして、区間グラフパターン，TTSPグ
ラフパターン，平面図パターンを設計し、効
率の良いパターン照合・発見アルゴリズムを
提案した。 
 

(6) パターン発見アルゴリズムの効果的な
利用として、ダークネット(未使用の IP アド
レス空間)で観測されたデータのスクリーニ
ング手法を提案した。インターネットにおけ
る脅威の一つとしてボットネットなどによ
る不正アクセスがある。その脅威を早期に検
知するためには、ダークネットなどのネット
ワーク観測による脅威の傾向把握が必要で
ある。本研究では、脅威の傾向を明確にする
ために、ありふれた不正パケット群を、頻出
時系列パターン発見によって取り除くデー
タスクリーニング手法を提案し、実データに
対して満足すべき効果が得られることを確
認した(図 3)。 
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