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研究成果の概要（和文）：ビッグデータなどの情報資産を将来の予測に役立てる機械学習技術の中で、カーネル法は多
様なデータ構造に適用できる点で重要である。通常はベクター型のデータを仮定するが、現実には、DNA等の配列構造
、蛋白質・構文木・XML文書等の木構造、各種ネットワーク等のグラフ構造など、構造をもつデータが多く存在する。
本研究では、構造データを効率よく解析する手段として、構造カーネルの基礎理論構築と実用化に向けた研究を行った
。具体的には、カーネルの必須要件である正定値性の判定理論、多様な構造への適用手法の開発、そして、研究者を対
象者としたカーネル計算ユーティリティの構築とインターネット上での公開を行った。

研究成果の概要（英文）：Kernel method is an important field of machine learning research and allows us to 
leverage information assets like big data to make useful predictions in various applications.  In addition
 to vector data,there exist huge amount of data that have structures.  For example, DNA is an array of nuc
leotides; Protein, parse trees and XML documents are naturally structured as trees;  Various kinds of netw
orks are represented using the graph structure.  In this regard, this project aims to establish a theory o
f kernels for structured data and practical techniques to apply kernels to structured data of the real app
lications.  Specifically, we have developed a mathematical theory to investigate positive definiteness of 
kernels and various types of kernels that deal with a wide variety of structured data.  Furthermore, we ha
ve developed a utility to compute kernels and have publicized it to researchers in the field of machine le
arning over the Internet.
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１． 研究開始当初の背景 
(1)SVM などの手法の開発により、多項式カー
ネル・ガウスカーネル等によるベクター型デ
ータに対するカーネル法の適用は一般化し
た一方、Haussler の畳み込みカーネルにより、
主に配列型データに対する構造カーネルも
徐々に利用されるようになって来た。 
(2)一方、筆者等は、多項式カーネル及び畳
み込みカーネルを顕著に一般化し、多項式サ
マリ・マッピングカーネルを提案し、構造カ
ーネルの正定値性を判定するための一般的
な理論の構築に取り組んだ。 
(3)カーネルを利用するには、正定値性を証
明すること、動的計画法等による効率的な計
算手法を見つけることの二点が必須である
が、計算手法に対する理論的研究は遅れてい
た。 
 
２．研究の目的 
以下の 3点を目的とした。 
(1)構造カーネルの正定値性判定のための理
論を発展させ、一般論と個別応用の両面で理
論を構築すること。 
(2)構造カーネルの効率的計算手法に関する
理論を構築すること。 
(3)研究領域において構造カーネルの利用の
促進を目的として、構造カーネルの計算ユー
ティリティを開発・公開すること。 
 
３．研究の方法 
前記各目的に対して、以下の方法をとる。 
(1)筆者等が既に得ている、多項式サマリ・
マッピングカーネルの成果を更に発展させ
ることで、理論の構築を行う。 
(2)実用に供されているカーネルのほぼ全て
が動的計画法により計算されている事実に
鑑み、動的計画法の適用可能範囲を明らかに
する方向で、理論の構築を行う。 
(3)パラメータ設計に基づいて、多様な木カ
ーネルの計算を網羅的・体系的に行うプログ
ラムを開発し、計算ユーティリティとしてイ
ンターネット上で公開する。 
 
４．研究成果 
(1)正定値性判定、及び、計算可能性に関す
る理論の構築に関する研究成果の概略を、下
図にまとめた。左欄の「既存研究」は、筆者
等が研究を始める時点で文献等で知られて
いた、既存研究である。中央左欄の「現在ま
での研究成果」は、筆者等の研究成果を、本
科研補助金による研究以前の成果（灰色の矩
形で表示）と、本科研補助金による研究成果
（黒色の矩形で表示）に分けて、示している。
中央右欄の「得られた着想」は、本科研補助
金による研究を通して得られた、将来の研究
の方向を示す着想であり、筆者等がこれから
直近に取り組む研究テーマとなる。右欄の
「本研究の狙い」は、本科研補助金による研
究成果と着想に基づく将来研究の狙いを示
す。正定値性判定理論に関する研究成果は以

下であり、一部は、機械学習におけるトップ
の国際会議である ICML 2011 に採択されてい
る。 
①既に得ている、多項式サマリ・マッピング
カーネルの正定値性判定理論の整理を通し
て、これらの理論が、多変数解析理論・テン
ソル代数・関数解析理論などにより、顕著に
抽象化・一般化できる可能性を見出し、一部
理論化に着手した。この数学的な理論の一般
化は、実用的には、具体的な構造に適用する
構造カーネルの体系化、及び、新たな構造へ
の応用の道を開くものである。 
②従来のマッピングカーネルは、構造の有限
性を仮定していた。実データを考えると、こ
の仮定は妥当なものと思えたが、実は、加算
無限濃度の構造を考えることにより、有限性
を有する実データの解析にも役立つことが
分かって来た。まず、現在は有限和により表
現されているマッピングカーネルを積分形
式に拡張することにより、確率分布等、生成
モデルとして表現し得るデータに対して、生
成モデルに即したカーネル定義が得られる
可能性がある。更に、被覆定理、即ち、有限
構造のデータに対して、加算無限濃度の構造
の被覆を考えることにより、これまでのマッ
ピングカーネルの正定値判定定理では証明
できなかったクラスのカーネル（非推移的マ
ッピングカーネル）の正定値性が証明できる
ようになる可能性がある。 
③また、具体的な構造カーネルの開拓に関し
ては、今まで数種類しか知られていなかった
（正定値性が証明されていなかった）木構造
を対象としたカーネルに対し、一挙に百種類
上の新規のカーネルの正定値性を示した。こ
れらの新規カーネルは、実験を通して、その
有効性が顕著であることが既に示されてい
るものも含まれ、今後、有効性の検証を進め
て行く。また、既に確立されている編集距離
理論との関連を研究し、編集距離と特定のク
ラスのカーネルの間に密接な関係があるこ
とを明らかにした。このクラスのカーネルを、
編集距離カーネルと呼ぶ。更に、編集距離理
論では、文字列編集距離や一部の木編集距離
に対してしか知られていなかったアライン
メントの概念を一般化し、任意のグラフ構造
に対するアラインメントの概念を導入し、更
に、アラインメントに基づいて定義されるア
ラインメントカーネルを導入した。この研究
の意義は、実は、編集コストの最小値として
定義される編集距離に対して、カーネルは編
集コストの分布そのものを評価するため、よ
りよい分析を行える可能性がある点に依拠
している。この見通しは、実験結果からも、
裏付けられている。 
(2)動的計画法による構造カーネルの計算可
能性に関する研究については、従来知られて
いた一部の畳み込みカーネルの計算可能性
を一挙に拡大し、分割可能カーネルと整分解
構造に基づいて定義される任意のマッピン
グカーネルが動的計画法によって計算でき



ることを示した。更に、従来動的計画法によ
り計算可能であった畳み込みカーネルは、本
研究で示された計算可能範囲の極く一部で
あり、実際、分割可能カーネルには、任意の

自然数を値に取る不変量（隠れ次数）を定義
でき、従来の計算可能カーネルは、隠れ次数
１のケースに正確に対応する。一方、隠れ次
数が２以上の分割可能カーネルに、有意義な



例が複数存在し、分割可能カーネルによる計
算可能性の理論には、今後、カーネルの適用
領域を拡大する基盤となる期待が持てる。更
に、隠れ次数２の分割可能カーネルは、数個
のパラメータで表現される標準形に帰着で
きることを示した。隠れ次数１の分割可能カ
ーネルも一個のパラメータで表現されるこ
とから、この結果により、隠れ次数１及び２
の分割自由カーネルを用いたマッピングカ
ーネルの最適解を、パラメータ探索により体
系的・網羅的に探索できることが分かる。こ
の結果は、隠れ次数が３以上の場合にも敷衍
できることが期待できるので、より広い範囲
のカーネルに対して、効率的な最適カーネル
の探索が可能となるものと考えられる。これ
らの結果は、機械学習のトップの国際会議で
ある、ICML 2013 に採択され手いる。 
(3)カーネル計算ユーティリティに関しては、
総数100以上の木カーネルを実装したプログ
ラムを開発した。このプログラムの開発には、
本研究の成果である体系的なパラメータに
よる木カーネルの表現に基づいており、互い
に独立となるように設計された3つのパラメ
ータに値を設定することで、カーネル計算か
ら交叉検定までを効率的に行うことができ
る。このプログラムは、インターネット上の
計算ユーティリティとして、近々に、研究者
を対象として公開する予定である（現在は、
研究プロジェクト参加者に限定）。上図は、
この計算ユーティリティの概要を示したも
ので、既存サービスと書かれている部分が、
本科研補助金の研究成果として実現済みの
部分である。灰色の矩形の部分は、今後の拡
張を予定している部分となる。今後は、隠れ
次数が２以上の分割自由カーネルに基づく
カーネル、木以外の構造を取り扱うカーネル
を追加することで、応用範囲の拡大を図る。
また、利用者の許諾を得て、データセットを
収集し、データセットレポシトリを構築する。
データレポシトリはインターネットを介し
て利用者に公開する外、カーネルの性能評価
を行うためのテストベッドとして利用し、ユ
ーティリティで提供するカーネルの改善に
役立てる。更に、複数のカーネルを比較する
ための、多重検定機能を導入し、利用者が適
切なカーネルを選択する目的に供する。 
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