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研究成果の概要（和文）：本研究では，ニューラルネットワークや隠れマルコフモデルなどの階層モデルに対して，ベ
イズ学習の汎用的な利用を目的とする．交換モンテカルロ法によるベイズ学習を取り扱い，工学的なインプリメントと
して，交換モンテカルロ法の並列化を行うことにより，ベイズ学習の大幅な高速化による効率面の大幅な改善を目指す
．また，交換モンテカルロ法の最適設計の構築や，動径基底関数ネットワークによるスペクトル分解に適用する．

研究成果の概要（英文）：The purpose of this project is to establish a general-purpose use of Bayesian lear
ning for hierarchical probabilistic model such as a neural network and a hidden Markov model. We use an ex
change Monte Carlo method for performing Bayesian learning efficiently, and significantly improve the comp
utational cost by parallelizing the exhcnage Monte Carlo method. Moreover, we construct a optimal design o
f the exchange Monte Carlo method and apply the proposed method to the spectral deconvolution for the radi
al basis function networks.
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１．研究開始当初の背景 
 近年，大量の高次元データから有用な
情報を引き出す技術であるデータマイニ
ングや，その基礎を与える統計的機械学
習は，情報科学のみならず，地球惑星科
学や生命科学などで注目を浴びている分
野である．これらの分野で得られた技術
が広く社会に用いられるために取り組む
課題として，学習の「精度」と「効率」
の両面において優れた学習アルゴリズム
の開発が重要である．  
 学習精度の観点では，統計的学習理論とい
う分野において，さまざまな学習アルゴリズ
ムの性質やその学習の精度を解明するため
の理論研究が精力的に行われている．その結
果の一つとして，ニューラルネットワークや
混合分布モデル，隠れマルコフモデルなどの
階層的な構造をもつ確率的な学習モデルで
は，学習アルゴリズムとして，ベイズ学習は
最尤推定法に比べ，未知データについての予
測の性能が優れていることが，理論的に明ら
かにされている． 
 一方で，ベイズ学習は，計算機実装の難し
さも指摘されている．ベイズ学習では，モデ
ルパラメータも確率変数とみなし，パラメー
タについての事後確率分布による期待値計
算により，推定を行う手法である．ベイズ学
習の枠組みを利用すると，観測データからは
直接決定することができない隠れ変数の個
数なども，確率変数とみなすことで原理的に
推定することが可能であるといった利点も
兼ね備えている．しかしながら，ほとんどの
学習モデルの場合で，事後分布による期待値
計算を解析的に実行することが困難である
といった問題もあり，実装するうえで，様々
な近似手法が利用されている． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，ニューラルネットワーク
や隠れマルコフモデルなどの階層モデル
に対して，学習精度の優れたアルゴリズ
ムとしてベイズ学習を考え，ベイズ学習
の汎用的な利用を目的とする．その実現
法として，交換モンテカルロ法によるベ
イズ学習の近似手法を取り扱い，工学的
なインプリメントとして，交換モンテカ
ルロ法の並列化を行うことにより，ベイ
ズ学習の大幅な高速化による効率面の大
幅な改善を目指す．また，得られたシス
テムをもとに，交換モンテカルロ法の最
適設計の構築や，実データへの応用とし
て，動径基底関数ネットワークによるス
ペクトル分解問題に適用する．  
３．研究の方法 
 階層モデルにおけるベイズ学習の性質の
解明の手法として，近年，代数幾何学的手法
が確立されてきた．また，その手法を用いる
ことで，研究代表者である永田は，先行研究
において，交換モンテカルロ法の平均交換率
の解明を行った．本研究の目的である，ベイ

ズ学習の汎用的アルゴリズムの開発を，代数
幾何学的アプローチに基づき行う．これは，
国内外でも未だに行われていない最先端の
研究アプローチである． 
 
４．研究成果 
 本研究課題では，主に，以下の 2つの課題
を行った．その成果をそれぞれ簡潔に述べる． 

 
(1) 動径基底関数ネットワークによるスペク
トル分解の開発 
 図１のような複数のピークを持つスペク
トルデータをガウス関数などの単一のピー
クを持つスペクトルの線形和に分解するこ
とは，物理的観測量から対象物の定性・定量
あるいは物性を調べる分光学において重要
である．この問題はスペクトル分解と呼ばれ，
物性物理学・生命科学・惑星科学など，多様
な分野で必須の課題である． 
 スペクトル分解において，ピークの個数を
どのように決定するかという問題は，どの分
野でも共通の課題である．ピークが少ないと，
データを再現することができないため適切
でない．また，ピークが多すぎると，ノイズ
にまでフィットさせてしまい，余分なピーク
まで使うため適切でない．このように，ピー
クの個数にはトレードオフがあり，最適なピ
ークを決定することは重要である． 
 スペクトル分解は，三層ニューラルネット
ワークの一つである動径基底関数(RBF)ネッ
トワークの学習と等価であり，スペクトル分
解におけるピークの個数の決定は，RBF ネッ
トワークにおけるモデル選択問題として位
置づけられる．この着眼に基づき，本研究で
は，スペクトル分解におけるベイズ理論を構
築し，ベイズ推定により，ピークの個数を推
定する枠組みを構築した．アルゴリズムとし
て，交換モンテカルロ法を利用することで，
パラメータ最適化の際に生じる局所最適解
へのトラップの問題，および，モデル選択指
標に用いる自由エネルギーの計算困難性の
二つの問題を同時に解決するアルゴリズム
が開発できた． 
 先述したように，スペクトル分解は，幅広
い分光学において重要な課題である．そのた
め，本研究課題では，様々な自然科学の実

図１：スペクトル分解の一例 



験・計測研究者との共同研究により，開発し
たスペクトル分解のアルゴリズムの適用を
行い，有効性を幅広く示すことができた． 

 惑星科学の分野では，地球型惑星のマント
ルの大部分を構成するケイ酸塩鉱物である
カンラン石(Olivine)の近赤外反射スペクト
ルのデータに適用し，複雑な複合吸収帯のス
ペクトル分解を行った．その結果，図 3に示
すような結果が得られ，モデル選択により決
定されたピークの個数は，惑星科学の専門家
が様々な関連情報を参考にしながら総合的
に得た結論と同じ結果となり，また分離した
スペクトル関数についてもまったく同じ結
果が得られた． 

 物性物理学では，X 線光電子分光法(X-ray 
photoelectron spectroscopy, XPS)のスペク
トル分解を行った．XPS の標準試料として用
いられている二硫化モリブデン(MoS2)のスペ
クトルを対象として用いた．このピークは，
分光学の解析上，ピークの個数が2つであり，
ピーク位置などのパラメータも理論的に明
らかにされている．本研究では，このスペク
トルデータに開発したモデル選択アルゴリ
ズムを適用し，図３に示すように，分光学の
理論で得られた結果と一致した結果をデー
タのみから抽出することに成功した． 
 また，様々なノイズレベルのデータにも同
様の解析を行い，ピークパラメータが正確に
抽出できる限界のノイズレベルをデータか
ら明らかにすることに成功した．XPS 測定の
場合，観測時間を長くしたり，用いる X線源
を強力にすることで，ノイズレベルを下げる
ことができるが，本研究で開発した手法を用

いることで，測定時間を適切に設定する等の
実験計画問題に指針を与えることができる．
また，物質のダイナミクスを調べる為の時間
分解 XPS における，最小限の測定時間を見積
もる手法に応用することが可能となった． 
 これらの成果により，自然科学における幅
広い分野で，提案したアルゴリズムは注目さ
れるようになった．平成 25 年 7 月より発足
された新学術領域研究「スパースモデリング
の深化と高次元データ駆動科学の創成」では，
自然科学の幅広い分野における実験・計測デ
ータから背後にある情報を抽出する普遍的
な方法の一つとして，本アルゴリズムが着目
され，当該領域のホームページを介して，幅
広くオープンソースとして普及していく予
定である． 
 
(2) モンテカルロ法と学習係数の関係に基づ
くアルゴリズム開発 
 モンテカルロ法に基づくアルゴリズムは，
確率的な更新に基づくため，収束の判定が難
しく，また，計算量が膨大になりがちである．
そのため，効率のよいアルゴリズムを目指す
為に，交換モンテカルロ法における温度パラ
メータの設計などの指針を与えることは重
要な課題である． 
 研究代表者である永田は，先行研究におい
て，交換モンテカルロ法における平均交換率
の漸近挙動を理論的に明らかにすることに
成功しており，これは，温度パラメータの設
計指針を与える重要な結果である． 
 本研究課題では，上記理論解析で用いた代
数幾何学的なアプローチを応用することで，
マルコフ連鎖モンテカルロ法の一つである
メトロポリス法における平均採択率を導出
することに成功した．これにより，メトロポ
リス法における更新の際のステップサイズ
というパラメータの設計指針を与えること
に成功した．メトロポリス法は，交換モンテ
カルロ法の内部ルーチンで必要となるアル
ゴリズムであるため，交換モンテカルロ法に
も良い影響をあたえる． 
 また，上記二つの解析結果から，交換モン
テカルロ法における平均採択率やメトロポ
リス法の平均交換率は，ベイズ学習における
未知データの予測精度を表す学習係数と呼
ばれる定数との関係が明らかになった．この
学習係数は，モデルやデータにより一意に定
まる量であり，ベイズ学習の性質を明らかに
する上で重要な定数であるにも関わらず，導
出には，代数幾何学における特異点解消を用
いる必要があり，系統的に導出することが困
難であった．そこで本研究課題では，平均交
換率や平均採択率と学習係数との関係性に
着目し，交換モンテカルロ法の挙動を調べる
ことで，学習係数を導出する新たなアルゴリ
ズムを開発し，RBF ネットワークの学習で開
発したアルゴリズムを適用し，その有効性を
明らかにした． 
 

図２：惑星科学におけるスペクトル分解 

図３：二硫化モリブデンのスペクトル分解 
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