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研究成果の概要（和文）：良質なデータの前処理は引き続く様々なデータサイエンス課題に対して重要であり、
汎用的データ前処理アルゴリズムが求められる。本研究は、ノイズ除去や不要次元の剪定などを含むような「積
極的前処理を前提とした汎用的アルゴリズム」の実現を主要な目的としている。研究期間内で得た主な成果は以
下の通りである。(1)汎用型積極的前処理実現のための基礎モデルと基礎的アルゴリズムを確率的ニューラルネ
ットワークをベースとして構築した。(2)統計的近似アルゴリズムの高品質化やスパースモデリングとの融合的
モデル拡張を通して、確率的ニューラルネットワークを高度化し、真に汎用的な積極的前処理の実現への布石を
作ることができた。

研究成果の概要（英文）：Good data pre-processings are important for various subsequent data science 
tasks. Therefore, a universal algorithm for data pre-processing is required. The main goal of this 
research is to build versatile algorithms for constructive (or active) data pre-processings which 
involve noise reduction and pruning of unwanted dimensions in data. The main results obtained within
 the research period are as follows.
(1) Fundamental models based on probabilistic neural networks and algorithms handling them, for 
constructive data pre-processings were constructed.
(2) Through constructing high-quality statistical approximation algorithms and proposal of extension
 model fused with sparse modelling, we have extensionally developed probabilistic neural networks. 
They are expected to realize truly general-purpose constructive data pre-processings.

研究分野：統計的機械学習

キーワード： データ前処理　特徴抽出　確率的ニューラルネットワーク　統計的機械学習　スパースモデリング　統
計的近似アルゴリズム

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
データ前処理は種々のデータサイエンス課題の成功に対する鍵となるが、良質なデータ前処理の実現には、しば
しば分野の専門知識や、それを超えた特別なアイディアが必要となってしまう。最適なデータ前処理アルゴリズ
ムは個々のデータの性質に大きく依存するため、常に最適化な結果を与える万能なデータ前処理アルゴリズムは
存在しない。しかしながら、ある程度汎用的に利用できるデータ前処理器ならおそらく実現可能である。特に、
ノイズ除去や不要次元の剪定などを含むような積極的前処理はより重要である。積極的前処理を含むような汎用
的データ前処理アルゴリズムの存在は、「誰でも成果を出すことができる」の実現を近づけることとなる。

※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（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 
２０１０年代初頭の深層学習の登場以来、データサイエンス分野において革新的な成果が発
表され続けている。同時に、フリーの強力な深層学習用ライブラリが整備されてきており、第一
線の研究者でなくとも深層学習を利用し、その恩恵が受けやすくなってきた。その結果、国内外
の多くの民間企業も人工知能活用に乗り出している。深層学習用ライブラリを利用することで、
“誰でも試せる”時代にはなったのだが、それは、“誰でも成果を出すことができる”というこ
とは意味していない。実際、深層学習の成果の裏には膨大な試行錯誤があることが普通であり、
モデル中に潜む様々なハイパパラメータ（例えば、層数や層サイズ、正則化法、勾配法の選択な
ど）の絶妙な最適化の末、ようやく成果に辿り着くことができる。特に、利用できるデータ数に
限りがある場合はその傾向が顕著となる。 
 深層学習の性能を左右する要因として、前述のハイパパラメータの最適化が一つとしてある
が、データ（特に入力データ）の前処理も非常に大きな要因である。しかしながら、データ前処
理アルゴリズムの選択も一筋縄ではない難しい問題である。適切なデータ前処理法はデータの
個別の性質に大きく依存するため、データ前処理に対する万能アリゴリズムは存在しない。 
 “万能な”データ前処理アルゴリズムは存在しないが、ある程度“汎用的”なアルゴリズムな
ら作れる可能があり、実際、いくつかの汎用アルゴリズムが広く利用されている。正規化などと
呼ばれる前処理がそれである。データ範囲を[0,1]区間に限定する方法や、中心化など、正規化
にもいくつかの種類があるが、それらの大多数はデータの形状を大きく変化させることはない。
その意味で、それらを「消極的前処理」とここでは呼ぶことにする。ノイズ除去や不要次元の剪
定などを含むような「積極的前処理」はより重要である。積極的前処理を含むような汎用的デー
タ前処理アルゴリズムの存在は、深層学習の利便性を大きく向上させ、「誰でも成果を出すこと
ができる」の実現を近づけることとなる。 
 
２．研究の目的 
 
 本研究は、上述の「積極的前処理を前提とした汎用的アルゴリズム」の実現を主要な目的とし
ている。前処理の対象とするのは主に入力データである。そこで注目するのが、統計的機械学習
を前提とした確率的ニューラルネットワークモデルである。より具体的には、２層構造の確率的
ニューラルネットワークモデルである制限ボルツマンボルツマンマシン (restricted 
Boltzmann machine (RBM)) や、その深層拡張である深層ボルツマンマシン (deep Boltzmann 
machine (DBM)) などである。RBM による深層学習の（教師なし）事前学習（平たく言うと、学
習パラメータの事前チューニング）は深層学習登場の当初から知られた手法であるが、本研究は
一風視点を変えて、データ前処理にそれを応用する。つまり、統計的機械学習によりデータ前処
理器を単独で最適化し、利用するといった戦略になる。この方向性自体は極めて新規的というわ
けではなく、RBM を基礎としたいくつかの先行研究がそれぞれ少しずつ違った立場において存在
している。これらは、データ前処理としての意味を強く主張するものではないが、本質的には本
研究の目的と同様である。注目すべきは、それらの先行研究は例外なく、RBM の有効性を支持し
ている点である。RBM やその拡張である DBM に秘められた可能性は十分に期待できそうである。
また、これらは特定のデータに特化したモデルではなく、ある種のメタヒューリスティクスモデ
ルと見なせるため、汎用性についても期待できる。本研究は、確率的ニューラルネットワークモ
デルの学習アルゴリズムや推論アルゴリズムを洗練し、「積極的前処理を前提とした汎用的アル
ゴリズム」の実現を目指す。 
 
３．研究の方法 
 
上記の背景・目的を受けて、本研究は以下のような研究テーマを掲げ、各テーマに対して研究
を遂行してきた。 
【１】確率的ニューラルネットワークにおける良質な学習・推論アルゴリズムの開発 
【２】確率的ニューラルネットワークを用いたデータ前処理器の開発と検証 
【３】データ前処理器利用のための新しい学習スキーム・学習基準の設計とモデル拡張 
 
(1) テーマ【１】は引き続く研究テーマの土台となる研究である。確率的ニューラルネットワー
クの推論や学習は複雑な分布上での統計処理を必要とするため、計算量の観点から何らかの統
計的近似アルゴリズムが必須となる。統計的近似アルゴリズムは古くから研究されてきている
が、データサイエンス課題への応用を念頭に置くと、まだ近似性能が十分でないことが多い。テ
ーマ【１】では、空間モンテカルロ積分（SMCI）法と呼ばれるサンプリングベースの高性能近似
手法を用いて、確率的ニューラルネットワーク上の統計的近似アルゴリズムの高品質化を試み
る。 



 
(2) テーマ【２】は、テーマ【１】により得られる高品質化された統計的近似アルゴリズムを用
いて、本研究の主題となる「積極的前処理を前提とした汎用的アルゴリズム」の開発と性能検証
を行う研究である。ここでは、主に RBM を中心モデルとして想定し、データ前処理器としての利
用法の確立と、実データを用いた性能検証を行う。 
 
(3) テーマ【３】は、テーマ【１】と【２】から得られた成果を基礎として更なる発展を狙った
研究である。確率的ニューラルネットワークの従来の学習原理は、データ前処理器としての完成
を狙ったものではない。したがって、データ前処理器としてより相応しいモデルへと近づくため
の付加的なアイディアが必要となる。一つは、スパースモデリングとの融合である。融合により、
ノイズ除去や不要次元の剪定などの機能強化が期待される。また、より良いデータ前処理器とな
るための学習基準の模索や、RBM を拡張した DBM への展開も本テーマに含まれる。 
 
 
４．研究成果 
 
 ここでは、研究期間内に得た代表的な成果について紹介する。 
 
(1) 確率的ニューラルネットワークにおける高品質統計的近似アルゴリズムの開発を進めた。
統計的近似アルゴリズムの高品質化には高効率なサンプリングアルゴリズムと、サンプリング
から得られた標本点を用いて統計量を高品質に得る高効率積分アルゴリズムが必要となる。本
研究では、両者に対して従来法の性能を超えるアルゴリズムを提案した。本成果は、上述のテー
マ【１】とテーマ【３】に関わる成果である。 
① 高効率サンプリングアルゴリズム：確率的ニューラルネットワーク上のサンプリングは、
通常、マルコフ連鎖モンテカルロ（MCMC）法を用いる。MCMC 法は、モデルの変数空間全
体に対するマルコフ連鎖を前提とするのがスタンダードである。本研究では、周辺化操
作により縮小された変数空間内でのマルコフ連鎖を基礎とした MCMC 法を提案し、提案サ
ンプリングアルゴリズムがより数倍（場合によっては数十倍）程度効率的であることを
実験的に示した。本研究で中心となる RBM は周辺化操作が容易に実行できるので、提案
サンプリングアルゴリズムと非常に相性が良い。 
 

② 高効率積分アルゴリズム：SMCI 法は通常の積分法（モンテカルロ積分法）を超える性能
を示すことが理論的に証明されている。SMCI 法を発展させることにより、RBM や DBM に
対する新しい統計的近似アルゴリズムを開発し、確率的ニューラルネットワークにおけ
る学習と推論アルゴリズムの性能向上に成功した。更に、SMCI 法から得られた近似統計
量を高精度化する手法である composite SMCI（CSMCI）法を開発した。CSMCI 法は、一般
化最小２乗法の観点から、統計学的に非常に優れた性質をもつことが保証されている方
法である。 

 
(2) RBM を用いたデータ前処理器を開発し、ベンチマークデータセットを用いてその有用性を確
認した。これは、テーマ【２】に関わる結果である。提案のデータ前処理器は、与えられたデー
タセットを自動的に前処理し、前処
理済みデータ（特徴量）セットへと変
換する。図１に結果を t-SNE で可視
化した例を示す。上段が MNIST と呼
ばれる手書き数字画像データベース
に対する結果で、下段が Fashion 
MNIST と呼ばれる服飾画像データベ
ースに対するである。左図が元デー
タセットにノイズを付加したノイズ
データセットに対する可視化結果で
ある。各点がデータ点１点（つまり、
画像１枚）を表し、色はそのデータの
属するクラスを表している。ノイズ
によりデータのクラスタ構造が破
壊されていることが確認できる。中央図は、左図のノイズデータセットから従来の確定的ニュー
ラルネットワーク（自己符号化器）を用いて抽出された特徴量を可視化した結果である。ノイズ
により破壊されたクラスタ構造は依然破壊されたままである。右図が提案データ前処理器を用
いてノイズデータセットから得られた特徴量セットの可視化マップである。提案のデータ前処
理によりクラス毎のクラスタ構造が復活していることが確認できる。提案のデータ前処理器が、
前処理の過程でデータセット内のノイズを自動的に排除していることが分かる。 
 



(3) シルエット分析による新しい RBM の学習基準の枠組みと、RBM とスパースモデリングとの融
合モデルの提案を行った。これらは、テーマ【３】に関わる結果である。 
① RBM の通常の意味での学習は最尤学習であり、（対数）尤度関数が学習基準である。尤度
関数はデータ分布とモデル分布のフィットネスを測る量である。最尤学習の結果、デー
タ分布ともっとも良くフィットしたモデルは得られるが、それがデータ前処理器として
もっとも優れたモデルであるかどうかは不明である。最尤学習の行き着く先には過学習
の問題があり、良いタイミングでの学習早期終了が重要となるのだが、どういった基準
で早期終了させるかの基準が自明でない。先の研究成果(2)の結果を参考に、データ前処
理器としてより相応しいモデルは、同じ種類（つまり、同じクラス）のデータをより（可
視化空間上で）凝縮させ、また、異なる種類のデータをより離反させるものであると考
えた。そこで、クラスタ構造に対する評価指標として用いられるシルエット分析を、学
習早期終了の基準として新しく採用した。通常の最尤学習過程において、随時可視化空
間をモニタリングし、シルエットスコアが最適になる点で早期終了するという戦略であ
る。これにより、データ前処理器として良質なモデルを安定的に得ることができるよう
になった。しかしながら、この提案学習基準は、可視化空間上でのスコア評価が前提で
あるため、採用する可視化手法に結果が依存してしまうという弱点をもつ。特定の可視
化手法に依存しない基準の模索が今後の課題である。 
 

② RBM にスパースモデリングのアイディアを導入した、新しい確率的ニューラルネットワ
ークモデルを提案した。提案モデルは、学習中に積極的に変数の刈り込みを行う。この
性質により、不要次元の剪定などへの機能強化が期待される。提案モデルの最大の特長
は、データの複雑さに応じて学習中に“自動的に”変数刈り込みを行う点である。通常の
よくあるスパースモデリングでは、人為的に設定されたハイパパラメータがあり、その
ハイパパラメータの設定値の程度に応じて刈り込みを行うことがほとんどである。一方
で、提案モデルにおいてはそのような人為的なハイパパラメータが存在せず、刈り込み
の程度まで学習スキームの中で自動的に決定される。提案モデルのデータ前処理器への
応用と、その有用性の検証が喫緊の課題である。 
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