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研究成果の概要（和文）：ノイズ掃き出し法とクロスデータ行列法という2つの高次元PCAを考案した。固有値にパワー
スパイクモデルを提唱し、固有値・固有ベクトル・主成分スコアの一致推定を与えた。バンド幅信頼領域・2標本問題
・判別分析・変数選択・回帰分析・パスウエイ解析等の推測に、先駆的成果をあげた。高次元の特徴量に不偏推定を低
コストで与える拡張クロスデータ行列法を考案し、相関係数ベクトルの検定に応用した。多群判別分析を考え、線形判
別・幾何学的判別・特徴抽出判別がスパース正則化分類器に優り、誤判別率は高次元で零になることを証明した。研究
成果は医学やビッグデータ等多くの領域に応用でき、既存の方法よりも低コスト且つ高精度である。

研究成果の概要（英文）：We created two high-dimensional PCAs which we called the noise-reduction 
methodology and cross-data-matrix methodology. We proposed a new model, the power spiked model, for 
eigenvalues and gave consistent estimators of the eigenvalues, eigenvectors and PC scores. We did 
pioneering work on band-width confidence regions, two-sample problems, classification, variable 
selection, regression, pathway analysis and so on. We created the extended cross-data-matrix methodology 
which gives an unbiased estimator at low cost and applied it to the test of correlations. We considered 
multiclass discriminant analysis and showed that the distance-based classifier, geometric classifier and 
feature selection by DQDA are superior to sparse regularized classifiers. We proved their 
misclassification rates go to zero in high-dimension, non-sparse settings. Our work can be applied to 
many fields, such as medicine and big data, and has much lower computational costs with higher accuracy 
than existing methods.

研究分野： 統計科学

キーワード： 高次元データ解析　多変量解析　主成分分析　判別分析　クラスター分析　ノイズ掃き出し法　クロス
データ行列法　マイクロアレイデータ
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１．研究開始当初の背景 
 国内外の研究動向は、工学の分野における
機械学習グループの研究開発に目覚しいも
のがあった。欧米では、統計学グループが機
械学習グループと共同研究をすることで、理
論と方法論が融合した成果が生まれていた。
一方、日本では、こういった研究スタイルが
活発であるとは言い難く、旧来型の多変量デ
ータ解析法を（不適切であるにも関わらず）
高次元データに当てはめようとする研究が
根強かった。 
 現代科学のデータは、もはや旧来型の統計
理論や方法論では歯が立たないほど高次元
化・複雑化しており、従来の大標本漸近理論
に換わる新たな漸近理論の構築が急務であ
る。研究代表者は、先の基盤研究(Ｂ)におい
て、数理統計学・確率論・幾何学の立場から、
高次元データの数学的特徴を捉えるための
基礎研究を行い、高次元データの幾何学的構
造の解明と、それに基づく高次元漸近理論の
確率論的構成と統計的推定論の基礎を確立
していた。ここで基礎理論を構築した 4名に、
新たに機械学習から 2 名を加えて、研究組織
を構成した。 
 
２．研究の目的 
近年、画像データや遺伝子発現データなど、

データの高次元化が目覚しい。データはます
ます複雑になり、高次元データを扱うための
特有な推測技法を開発することが重要であ
る。本研究は、大きく 3つのテーマからなり、
それぞれ次のような研究目的をもつ。 
(1) 高次元データの固有空間の統計的推測 

① 高次元データの幾何学的表現を用いた
固有空間の新たな推定法を構築する。 

② 高次元データの特異値分解に基づいた
固有空間の新たな推定法を構築する。 

③ 高次元データの推測の精度を保証する
ための標本数決定法を構築する。 

(2) 高次元データのパターン認識の研究 
① 高次元データの幾何学的表現に基づく

パターン認識を構築する。 
② 高次元非線形データの高次モーメント

に基づくパターン認識を構築する。 
(3) 高次元データのグラフィカルモデル。 

① 関連変数をグループにした変数選択と
モデル選択の理論と方法論を構築する。 

② 高次元データの部分ネットワークに関
するグラフィカルモデルを構築する。 

 
３．研究の方法 
研究目的(1) 

① 高次元データの幾何学的表現に着目した。
青嶋と矢田は、先の基盤研究(B)において、
高次元小標本データの固有空間には特有の
幾何学的構造が見られることを実験レベル
で確認していた。高次元空間の球形度がある
閾値を越えると、固有空間は球面から座標軸
に大きく挙動を変化させる。この性質を理論
的に解明して、ノイズに埋もれた固有空間か

らノイズを掃き出して推定の精度を格段に
改善する。ノイズの大きさを理論的に如何に
見積もるかが鍵となる。高次元空間の固有値
の精確な推定は、固有ベクトルや主成分スコ
ア等の精確な推定を導くことが可能になる。 
② 高次元空間の球形度がある閾値を越える
と、固有空間は球面から座標軸に大きく挙動
を変化させる。一般の高次元データの球形度
はこの閾値を超えることが多く、その場合に
座標軸に挙動する固有空間は、高次元小標本
において、もはや従来の標本共分散行列では
挙動を捉えることができない。そのことは、
幾何学的な側面とは別に解析的な側面から、
Yata and Aoshima (2009)によって証明され
ていた。本研究では、標本共分散行列に替わ
る新たな方法として「クロスデータ行列法」
を考案する。これは、データ行列を２分割し、
それらを掛け合わせてクロスデータ行列を
定義し、その特異値分解に基づいて固有値と
固有ベクトルを推定するというアイディア
である。ノンパラメトリックな方法なので、
高次元空間の球形度の閾値を気にする必要
もない。クロスデータ行列法を高次元データ
の固有空間の推定に応用して、高次元空間に
おける主成分分析を創生する。 
③ 推定の有効性と母数・次元数・標本数の
関係を明らかにして、標本数の決定を推測に
組み込むことを考える。ノイズに埋もれた高
次元空間において、如何に推測を考えるかが
重要になる。①と②の研究で得られる成果を
もとにして、高次元小標本データ空間の幾何
学的表現とクロスデータ行列法を用いるこ
とで、高次元空間に特有な推定量や検定統計
量を構築する。高次元漸近理論を開拓するこ
とで、推測の一致性や漸近正規性を証明する。
高次元空間を潜在空間とノイズ空間に分離
するために、これらを母数と次元数の関数と
して定義し、潜在空間における推測の精度を
保証するための標本数の条件式を導く。 
研究目的(2) 

① 高次元データの判別分析を考える。いわ
ゆるベイズ最適ルールは定義式に共分散行
列の逆行列を含み、その推定が問題になる。
例えば、標本共分散行列は逆行列が存在しな
いため、それに替わる推定を考える。その際、
クラスの識別情報をできるだけ取り入れて
判別器の性能を上げるためにも、クラス間に
共分散行列の同等性は仮定しない。識別精度
を理論的に評価し、判別器が識別能力をもつ
ための条件を、標本数・次元数・グループ間
距離の関係式で導出する。また、(1)で開発
する高次元データの主成分分析を応用して
クラスタリング法を考える。その際、高次元
データが未知の分布型の混合分布をもつと
仮定して、不均一な混成データを処理できる
理論と方法論を確立する。 
② 機械学習のカーネルマシンとして知られ
るサポートベクトルマシンや関連ベクトル
マシンに上記①の成果を応用する。サポート
ベクトルマシンは予測に対する事後確率は



計算できない。一方、関連ベクトルマシンは
ベイズ理論に基づいて事後確率を計算でき、
サポートベクトルマシンよりも疎なモデル
が得られやすく、高速な予測が可能になる。
しかし、関連ベクトルマシンは逆行列の計算
量に問題を抱えているので、①で考案する逆
行列の算法を応用する。 
 研究目的(3) 
① マイクロアレイデータにおける相似な機
能をもった遺伝子など、高次元データにおい
て相関が高い変数をグループにして抽出す
る変数選択を考える。(1)で開発するクロス
データ行列法を拡張して、母集団分布に依ら
ずに不偏で漸近最小な分散をもつ検定統計
量を構成する。その際、計算コストも考慮し
て、最適なアルゴリズムを構築する。モデル
選択には、機械学習の lasso を用いた正則化
法を考えるとともに、モデル構築とモデル選
択の基準を統一化することを意図して、密度
関数のベキ変換によって定義されるパワー
ダイバージェンスによる情報量規準も考え
る。適切なバイアス補正を行い、新しい規準
を与える。 
② 遺伝子ネットワークの推定を考える。計
算量が膨大であるため、数千という遺伝子を
含むネットワーク推定も、現時点の計算機の
性能では、十分な解を得ることはできない。
そもそも、数千という遺伝子の依存関係を明
らかにするには、標本数が十分ではない。そ
こで、細胞内における何らかの機能に特化し
た遺伝子たちや、薬剤に反応する遺伝子たち
の部分ネットワークの推定を考える。関連変
数群の部分ネットワークを、ベイジアンネッ
トワークとノンパラメトリック回帰で推定
する。親ノードが子ノードを制御する非線形
関数は、基底関数展開法によって構築する。
モデルの選択は、事後確率を最大にするグラ
フを選択するベイズ型情報量規準(BIC)を考
える。グラフィカルモデルの構築において、
簡潔さ・計算効率・サンプリングのしやすさ
を追求して研究を推進する。 
 
４．研究成果 
 研究課題の研究成果を発表し、情報交換す
る場として、毎年、国内外でワークショップ
や特別セッションを企画・開催した。各年度
の研究成果は次の通りである。 
(1) 2010 年度 
高次元小標本データの固有空間の幾何学

的表現を世界で初めて発見した。データの球
形度と２次の無相関性で収束が決まる球面
集中と座標軸集中の２つの表現である。幾何
学的表現に基づいて「ノイズ掃き出し法」と
いう高次元空間における主成分分析を考案
した。また、母集団分布型に依存しないノン
パラメトリックな高次元主成分分析として
「クロスデータ行列法」を考案した。これら
が、高次元空間における固有空間の次元数推
定、固有値・固有ベクトル・主成分スコアの
推定に、一致性と漸近分布を与えることを理

論的に証明した。また、バンド幅信頼領域、
2標本問題、判別分析、変数選択、回帰分析、
パスウエイ解析等について、高次元空間で精
度を保証するための推測理論の基礎を構築
した。その際、従来の統計学の土台となる大
標本漸近理論では高次元データの推測理論
を支えきれないので、それに替わる高次元漸
近理論を展開した。異常値が混在する高次元
空間における潜在分布の推定も行い、パワー
ダイバージェンスとLASSOに基づくモデル選
択基準を考えた。 
(2) 2011 年度 
高次元空間の様々な統計的推測に特徴量

の不偏推定量を統一的に与えるための方法
論として、「拡張クロスデータ行列法」を考
案した。高次元空間の相関係数ベクトルの検
定に応用し、各種特徴量の不偏推定量に基づ
いて検定統計量を構築し、高次元における漸
近正規性を証明した。また、拡張クロスデー
タ行列法によって与えられる不偏推定量が、
母集団分布にガウス性の条件を課して得ら
れる先行研究の不偏推定量と、同等の漸近分
散を有することを証明した。なお、先行研究
の不偏推定量はガウス性の仮定が崩れると
不偏性をもたず、分散は有界にさえならない。
それに対して、拡張クロスデータ行列法で与
えられる不偏推定量は、分布の仮定に依らず、
常に不偏性を有し漸近分散を保証する。さら
に、計算コストを格段に削減できる。検定統
計量の漸近正規性に基づいて、有意水準と検
出力を漸近的に目標値に近づけるための標
本数を推定して、検定の精度保証を理論的に
証明した。 
(3) 2012 年度 
高次元データのパターン認識について、多

クラスの分類問題を考えた。ユークリッド距
離に基づく分類器を考案し、高次元において
誤判別率がゼロになることを理論的に証明
した。さらに、高次元小標本の幾何学的表現
に基づく分類器も考案し、クラス間の共分散
行列の差異を利用することで、高次元におい
て誤判別率がゼロになることを理論的に証
明した。また、相似な機能をもった遺伝子等
の相関が高い変数をグループにして抽出す
る変数選択を考え、相関係数ベクトルの多重
検定を構築した。拡張クロスデータ行列法を
応用して、ノンパラメトリックな設定で推測
の精度を保証するための標本数の決定法を
与えた。 
研究成果は国内外で高く評価され、次の 3

つの受賞に結びついた。 
① 青嶋 誠：筑波大学 Best Faculty Member 
Award (2013 年 3 月) 
② 青嶋 誠・矢田和善：日本統計学会研究
業績賞 (2012 年 9 月) 
③ 青嶋 誠・矢田和善：Abraham Wald Prize 
in Sequential Analysis (2012 年 6 月) 
(4) 2013 年度 
高次元データの固有空間を正しく表現す

るためにパワースパイクモデルを提唱して、



固有空間の推測を精密に研究した。本研究課
題で開発したクロスデータ行列法が従来型
主成分分析の性能を遥かに凌ぐことを理論
的に証明し且つ数値的に明らかにした。また、
遺伝子ネットワークの推定に、計算量の問題
を克服するための拡張クロスデータ行列法
の応用を研究した。 
青嶋は 7 月に米国で開催された Fourth 

International Workshop in Sequential 
Methodologies で基調講演を行い、満員の会
場から多数の質問を受け、研究成果に高い関
心を集めた。また、青嶋は 8月に香港で開催
された The 59th World Statistics Congress 
に招待され招待講演を行い、矢田は 11 月に
開催された韓国統計学会で招待講演を行っ
た。青嶋と矢田の一連の研究成果は、日本統
計学会研究業績賞受賞者特別寄稿論文や日
本数学会の論説として出版され、さらに特徴
ある研究として日米研究インスティチュー
ト(USJI)リサーチレポートにも紹介された。 
(5) 2014 年度 
高次元データの効率的ネットワーク推定

法を確立するために、遺伝子ネットワークを
構築するための遺伝子のグループ間検定を
考えた。従来のネットワーク推定法は計算量
が膨大となり、数千という遺伝子でも現時点
の計算機の性能では十分な解が得られず、ま
た、遺伝子の依存関係を明らかにするには標
本数が不足する。本研究課題で開発した拡張
クロスデータ行列法を用いて、高次元データ
に対して低い計算コストで検定統計量を作
り、有意水準と検出力の両方に精度を保証す
るネットワーク推定法を考えた。また、高次
元空間に高次モーメントを利用したパター
ン認識法を確立するために、高次元データの
非ガウス性と非線形性を高次モーメントに
よる幾何学的表現で捉え、分類器の族を考え
た。これにより、高次元データの分類器を統
一的に扱う理論を構築し、最適性を論じるこ
とができる。分類器の推定、精度に関する一
致性・漸近正規性、変数選択に至るまで、統
一的な理論と方法論を考えた。 
 青嶋は、6 月にスペインで開催された 2nd 
International Society of NonParametric 
Statistics に招待され招待講演を行い、3月
に 台 湾 で 開 催 さ れ た  Workshop on 
Statistical Methods for Large Complex Data 
で基調講演を行った。 
 
５．主な発表論文等 
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