
 

様式Ｃ－１９ 

 

科学研究費助成事業（科学研究費補助金）研究成果報告書 
平成 25 年 5 月 7 日現在 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

 

研究成果の概要（和文）：本研究は、極めて高次元なデータにおける組合せ的計算を伴う問題に

おいて、問題（組合せを評価する関数）が持つ離散構造を利用する事により、大域的な最適性

を持つ解の効率的探索や，離散構造を事前知識とした解析を行うための計算に関する方法論の

構築と、その応用における有用性の検証を目的とするものである．本研究では特に、連続関数

における凸性に対応する劣モジュラ性と呼ばれる集合関数の離散構造に着目し、従来は厳密に

計算する事が困難だと考えられてきた問題（NP困難問題など）への大域的／近似的最適解の計

算のためのいくつかの基盤的アルゴリズムの構築を行った．また問題に内在する離散構造を事

前知識として利用する事で、効率的・高精度な組合せ的計算を実現する方法に関して研究を行

った．そして、遺伝子データ解析などのいくつかの重要な応用へ適用・検証を行い、応用的な

有用性についても確認を行った． 

 
研究成果の概要（英文）： The main goal of this research is to develop methodologies for 
efficient searches of solutions with global optimality or for incorporating discrete 
structures as prior knowledge in combinatorial analyses with high-dimensional data. 
Moreover, we aim at its evaluation of the usefulness in applications where combinatorial 
computation plays a central role. We developed some fundamental algorithms to calculate 
global/approximate optimal solutions in problems that are known to be difficult to solve 
(such as, NP-hard problems). Also, we studied a framework for the calculation where we 
can incorporate such discrete structures as prior knowledge into data analysis for 
efficient and accurate combinatorial calculation. Furthermore, we applied the developed 
methods to several applications and investigate the usefulness of the framework. 
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１．研究開始当初の背景 
 
 連続関数における凸性に対応する離散構
造である劣モジュラ性は、組合せ最適化分野
において、1970 年代頃から理論構築が進め
られてきた重要な概念である．特に近年では，
機械学習・データマイニング分野などにおけ
る多くの基本的・応用的問題の中に劣モジュ
ラ性が現れる事が知られるようになってき
ており，機械学習における主要な国際会議
NIPSにおいても、研究開始当時頃から専門の
ワークショップが開催され始めた． 

 一方で、機械学習やデータマイニング分野
では，近年その応用分野の広がりから、超高
次元データにおける組合せ的計算を必要と
する問題を扱う重要性が増している．このよ
うな計算のためには、近年盛んに研究が進め
られている HPC(ハイパフォーマンス・コンピ
ューティング)技術などの計算機パワー自体
の工場を目指す必要がある一方で、本質的な
計算自体の効率化を行う事が不可欠である
と言える． 

 このような学術的背景から、超高次元デー
タにおける組合せ計算を伴う解析において、
問題が持つ（劣モジュラ性を中心とした）離
散構造を利用する事による大域的最適性解
の効率的な探索や、こういった問題への離散
構造の事前情報としての利用のための総合
的なアルゴリズム体系の構築を行う事が、学
術的観点から極めて重要であると考えた事
が本研究の提案に至った最大の理由であっ
た．また、従来高次元な場合には計算困難と
考えられてきた組合せ的問題の中には，その
評価関数や利用可能な問題構造が劣モジュ
ラ性を有する場合が数多く存在する．そのよ
うな応用への開発した解析法の適用により，
現実的時間内にそれらが計算可能となれば，
応用的に多くの知見が得られ、多大なインパ
クトがあると考えられる． 

 

２．研究の目的  
本研究の目的は、大きく次の２つの課題の解
決を行う事である． 
 
(1) 離散構造を利用した高次元データ解析
法の構築 
 
劣モジュラ性を有する集合関数に関して、
種々の問題形式（劣モジュラ関数最大化や離
散 DC 計画問題など）の厳密解を効率的に解
くためのアルゴリズム体系構築を行う．また
問題に内在する事前情報を、劣モジュラ性な
どの離散凸性に基づき計算に取り込む事で、
計算の効率化や高精度かを実現する枠組み
の構築を行う．この際、従来から主に採用さ
れてきた非組合せ的な近似手法（l1 正則化に
よる連続最適化など）との理論的関係を明ら
かにし、実験的な性能の評価も実施する．  

(2) 高次元データにおける組合せ的計算を
伴う問題への応用 
 
従来は組合せ的に解く事が困難と考えられ
てきた応用の中には，評価関数が劣モジュラ
性を有する場合が多く存在する．本研究では、
そのような応用を発見し、（課題 1）で得られ
た手法を適用して有用性の評価を行う．その
際、問題特有の離散的な事前知識を用いた方
法についてもその有用性を検討する． 

 

３．研究の方法    
上述のように、本研究は大きく２つの課題の
解決を目的として、理論的研究と手法提案を
行ってきた．そのために、(Sub-1)離散構造
に基づくアルゴリズム体系の構築、(Sub-2)
近似的な従来手法と提案手法との関連性の
解明、(Sub-3)各応用への適用のための効率
化、そして(Sub-4)専門領域研究者との応用
的研究、の 4つのサブテーマを軸に研究を進
めた．主に、(Sub-1)及び(Sub-2)が(課題 1)、
そして(Sub-3)及び(Sub-4)が(課題 2)を解決
するためのものである． 
 
(1) 理論的基礎の構築と検証 
 
主に本研究の初年度と２年度目前半におい
ては、(Sub-1)と(Sub-2)を中心とした理論的
基礎に関する研究を進めた． 

より具体的には、まずいくつかの応用的に重
要な計算困難な集合関数最適化（劣モジュラ
最大化や離散 DC 計画問題など）において、
大域的な最適性を持った解の探索を行うた
めのアルゴリズム構築を行った． 

また同じく応用的に重要な、（パラメータを
持つ）制約を持つ NP 困難な組合せ最適化問
題に対して、（事前に指定しない）いくつか
のパラメータに対する厳密解を多項式時間
で計算するアルゴリズムに関する研究を行
った．このようなアルゴリズムを、特にクラ
スタリングや最密グラフ問題などを含むも
のに関して検討を行い、人工データを用いた
経験的な検証も行った． 
 
(2) 効率化・拡張と応用への適用 
 
２年度目後半以降は基本的に、(1)で扱うよ
うな問題に対するアルゴリズムの効率化・拡
張に関する研究(Sub-3)や、組合せ計算が重
要となる応用に関する研究(Sub-4)を行った． 

まず(Sub-3)に関しては、特に問題に内在す
る離散構造を、事前情報として利用する事で
効率的な計算を可能とする方法について議
論を行った． 
さらに、この方法や(1)で開発したアルゴリ
ズムを、組合せ計算が重要となる高次元デー
タ解析を伴う応用へ適用し、その経験的な有
用性の検証を行った．  

 



４．研究成果 
 
(1) 組合せ的計算によるデータ解析アルゴ
リズムの構築 
 
上述のように本研究では、いくつかの NP 困
難な問題への厳密解法を開発した．まず、応
用的にも重要な劣モジュラ最大化への厳密
解法（切除平面法）を提案した．また一般の
集合関数最適化に対して、劣モジュラ関数に
よる分解（DC 分解．劣モジュラ関数の差へ
の分解）を与え、これに基づく厳密解法（分
枝限定法）を提案した．これらのアルゴリズ
ムは、機械学習分野におけるトップの国際会
議である NIPS（Ann. Conf. on Neural Infor- 
mation Processing Systems）で各々論文が
採録されるなど、国際的にも高い評価を得て
いる．また上述のような、パラメータを持つ
制約付きの組合せ的問題（特に、クラスタリ
ングとサイズ制約付き劣モジュラ最小化（最
密グラフ問題などを含む））に対して、パラ
メータを指定しない場合に多項式時間で大
域解を与えるアルゴリズムを開発した．そし
て、これらのアルゴリズムは経験的にも優れ
た性質を持つ事を実験により確認した．これ
らの成果も、機械学習分野におけるトップ国
際会議である ICML（Int'l Conf. on Machine 
Learning）や NIPS へ各々論文が採録される
など、国際的にも高い評価を得ている．  

 

(2) 組合せ的計算が重要な応用への適用 
 
本研究では、劣モジュラ性を用いたアルゴリ
ズムを、組合せ的計算が重要となる応用へ適
用し、その効率性や経験的性能について検証
を行った． 

まずその一つとして、特徴選択を用いたポー
トフォリオ選択に対して適用を行った．劣モ
ジュラ性に基づいて行った定式化を元に、同
問題へ貪欲法を適用する事で図 1 のように、
従来法と比べて、より少ない銘柄数で同様の
性能を実現する事が可能である事を示した．  

また、遺伝子データ解析におけるゲノムワイ
ド相関解析に対し、遺伝子間の構造（遺伝子
配列や遺伝子間相互作用など）を、劣モジュ
ラ性に基づき取り入れた解析方法を開発し、
これを実際のデータに適用した．この方法は，
従来法と比べて極めて速い計算が可能であ
るにも関わらず（図２参照）、従来法と同等
以上の性能を実現する事が可能である事が
経験的にも確認された．この成果は、バイオ
インフォマティクスのトップ国際会議であ
る ISMB/ECCB（Ann. Int’l Conf. on Intell- 
igent Systems for Molecular Biology & Eu- 
ropean Conf. on Computational Biology）
にも論文が採録され、国際的にも高い評価を
受けた． 
 

また(1)と(2)に限らず、国内では本研究課題 

 
図１. 提案手法（L0+L2）と従来手法（L1, L2）
の選択された銘柄数(上)と、対応する分散
(中)及び自乗誤差 

 
に関連した研究を行っている研究者は基本
的に研究代表者のみであるため、数多くの招
待講演で話す機会や解説記事を書く機会が
得られ、多くの関連する研究者との情報共有
を行えた事も学術的な成果の一つであると
思われる． 
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図２. 提案手法（SConES）と既存手法の SNP数に対する計算時間の比較 


