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研究成果の概要（和文）：本研究では、(1)超高次元にロバストな統計的推定・シナリオ生成の一般的原理、(2)
超高次元データからの統計的推定手法、(3)超高次元状態空間における確率的シナリオ生成手法、(4)開発推定手
法・シミュレーション手法の応用、(5)新たな国際的研究コミュニティーの構築を目指した。
この結果、類似性尺度や密度の評価、ロバスト推定、シナリオ探索、検索・クラスタリング、分類、異常検知、
希少シナリオ高効率生成、高頻出パターン導出規則抽出の手法を開発した。そしてこれらを適用した生体高分子
の運動シミュレーション手法を開発した。研究活動においては、国際会議２件、国際ワークショップ・セミナー
７回を開催した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we aimed to develop (1) generic and robust principles of 
statistical estimation and scenario generation against super high dimensionality, (2) statistical 
estimation methods using super high dimensional data, (3) probabilistic scenario generation methods 
for super high dimensional space, (4) an application of these developed methods and simulation 
techniques, and (5) an international research community.
Throughout this project, we developed techniques of similarity measure, density evaluation, robust 
estimation, scenario search, retrieval and clustering, classification, anomaly detection, rare 
scenario generation, and frequent pattern derivation. We also organized two international 
conferences and seven international workshops/seminars.

研究分野：機械学習
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１．研究開始当初の背景 
近年のユビキタスセンシングやネットワ
ーク、実験測定、並列計算の技術進歩により、
様々な社会・科学分野でビッグデータの利用
や大規模確率シミュレーションが行われて
いる。特に各観測事例やシミュレーション状
態がデータ・状態空間の多くの次元に亘って
分布し、見かけの表現次元のみならず「本質
次元」の高い超高次元ベクトルで表される大
規模・複雑な対象が増えている。例えば、ネ
ットクチコミ拡散は種々の非線形効果と確
率的揺らぎにより広範な状態空間に分布す
る拡散過程である。また、地球上各点の同時
大気状態も多数のカオス挙動を含み広範な
状態空間に分布する。このような高い本質次
元のデータ・状態の下での高精度、ロバスト
な統計的推定やシナリオ生成は、大規模デー
タ解析、シミュレーションの基礎である。し
かし、一定の性能を大数の法則で達成するに
はO(rd/4+1) (dは本質次元数,r>>1は定数)の大
量データ収集や状態計算が必要となり[1]、数
十次元以上ではこの「次元の呪い」効果で性
能が大きく損なわれる[2,3]。 
また世界的に特異値分解等の次元圧縮法
が研究され[4]、特殊な高次元データ分布では
パラメータ適応による推定手法[5]も提案さ
れているが、何れも高本質次元問題には適用
困難である。これに対し研究代表者等は科研
（特定）情報爆発公募研究 (課題番号
18049052,19024048)、科研基盤(B)(課題番号
22300054)を通じて次元の呪い効果を分析し
[6]、その結果、同一中心の２つの超球間の体
積が内側超球体積の(1+ε/r)d-1 倍であるこ
とから、殆どの超高次元データ・状態が中心
から[r,r+ε]の距離に分布する「球面集中効
果」、各次元に独立同一分布する p(x)d 分布の
ように超高次元空間の局所に確率が集中す
る「確率密度集中効果」、各次元に一定の標
準偏差σで分布するデータや状態の存在体
積が(2σ)d に比例するように超高次元デー
タ・状態が広大な体積内に分布する「スパー
ス化効果」等を特徴付けし、前者２効果を打
ち消す人工的歪みをデータ・状態分布に与え
る高精度、ロバストな推定法を提案した[7,8]。
３つ目の効果には国際共同研究によりラン
ダム部分標本推定を多数重ねる高精度、ロバ
ストなアンサンブル推定法を提案した[9]。こ
れらが一定性能を達するのに必要なデータ
数・状態数は事実上 O(dα)(α>0)に抑えられ
大きなブレークスル―となった。これらは一
流国際会議 SDM,ICDM に採択され、更に[9]
は ICDM ベスト論文の１つとして国際ジャ
ーナル特集号への掲載が決まった。 
しかしこれらの成果では、αが大きくなり
数千を超える本質次元で十分な推定が得ら
れない場合がある。これに対し、本研究提案
当時、国立情報学研究所の M.Houle 教授等
が計算幾何学を基に、次元に依らない空間の
性質により球面集中とスパース化にロバス
トな異常データ検出原理を ICDM に発表し 

ベスト論文賞を取った[10]。また、研究代表
者鷲尾と当時オーストラリア・モナシュ大の
K.M.Ting 准教授との国際共同研究でも[9]を
拡張しスパース化に対する新たな推定原理
を得てた。一方、大規模確率シミュレーショ
ンも統計的推定と多くの原理を共有し「次元
の呪い」問題を抱えるが、統計数理研究所の
伊庭准教授は拡張 MCMC 手法で確率密度
集中に対抗した特徴的ランダム行列の生成
に成功し Physical Review に発表した[11]。 
 本研究は、これら研究者が協力して上記新
原理を深く共通レベルで考察し、本質次元が
数千以上の問題解決を行う可能性を見出し
たことを背景として開始された。 
 
２．研究の目的 
近年のビッグデータや大規模シミュレー
ション出力結果の多くでは、その中の各事例
やシナリオが超高次元の属性や変数を含む。
しかし、「次元の呪い」によるデータ解析・
シナリオ生成の性能低下問題の研究は世界
的に遅れている。我々は科研(特定)情報爆発
公募や科研基盤(B)を通じ、人工データ分布導
入やアンサンブル推定で「本質次元」が数千
程度まで統計的推定性能を向上した[4,5,6]。 
本研究では更に最新の計算幾何学、モンテ
カルロ計算と融合し、シナリオ生成も対象に
加えより高次元の統計的推定とシミュレー
ション技術へ拡張を目指した。そして、その
技術を生体高分子のシミュレーション、機械
学習等、重要大自由度問題に適用展開するこ
とを目指した。データマイニング・機械学習
の研究代表者に計算幾何学とモンテカルロ
シミュレーションの研究分担者を加え、４年
で以下の研究項目について、原理確立と応用
展開を目指した。 
 (1)超高次元に一層ロバストな統計的推定・
シナリオ生成の一般的原理の探求 
上記提案者等の新たな原理の関係を整理
し、従来困難だった「次元の呪い」問題のブ
レークスル―を実現する一般的原理を探
求・確立する。 
(2)上記一般的原理に基づく超高次元データ
からの統計的推定手法の開発 
高本質次元データからの推定、クラスタリ
ング等の高精度、ロバスト手法を確立する。 
(3)上記一般的原理に基づく超高次元状態空
間における確率的シナリオ生成手法の開発 
高本質次元状態空間での確率的シナリオ
生成の高精度、ロバストな手法を確立する。 
(4)開発推定手法・シミュレーション手法の応
用展開 
生体高分子など高本室次元シミュレーシ
ョン等、理科学で重要な大自由度系のデータ
解析・シミュレーションにを適用し、スケー
ラブルで有用な手法ツールを提供する。 
(5)新たな国際的研究コミュニティーの構築 
提案者等が国際ワークショップ運営し、当
該分野の世界的研究活性化と成果普及をリ
ードする。 



３．研究の方法 
 ４年間で高本質次元空間での高性能な統
計的推定・シナリオ生成の一般的原理確立と
手法開発、実問題展開、国際コミュニティー
構築を行うため、下図に示すようにデータマ
イニング、機械学習の研究代表者・連携研究
者と、計算幾何学と確率シミュレーションの
研究分担者２名、海外研究協力者 1名で体制
を組んだ。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 大阪大学の研究代表者（鷲尾）が４年間を
通じ全体統括を行った。(1)超高次元に一層
ロバストな統計的推定・シナリオ生成の一般
的原理の探求には、データマイニング、機械
学習の知見に加えて計算幾何学、確率シミュ
レーションの知識が必要なことから、データ
マイニング、機械学習が専門の研究代表者鷲
尾とこれまで同分野で国際共同研究をして
来た研究協力者であるオーストラリア連邦
大学の Ming 准教授、計算幾何学が専門で国
立情報学研究所の研究分担者 Houle 教授、確
率シミュレーションが専門で統計数理研究
所の研究分担者伊庭教授が、これまでの成果
を踏まえて密接に協力して取り組んだ。 
 (2)一般的原理に基づく超高次元データか
らの統計的推定手法の開発とその応用展開
である(4)生体高分子などのシミュレーショ
ン、機械学習については、これまでデータマ
イニングや機械学習における超高次元デー
タからの統計的推定法を研究して来た大阪
大学の研究代表者鷲尾と同研究室の連携研
究者３名、オーストラリア・モナシュ大学の
Ming 准教授、国立情報学研究所の研究分担
者 Houle 教授が中心となり取り組んだ。 
 更に(3)一般的原理に基づく超高次元状態
空間における確率的シナリオ生成手法の開
発とその応用展開(4)生体高分子などのシミ
ュレーション、機械学習については、超高次
元データからの統計的推定法を研究して来
た大阪大学の研究代表者鷲尾と同研究室の
連携研究者３名、超高次元状態空間での確率
シミュレーションを研究して来た統計数理
研究所の研究分担者伊庭教授が中心となっ
て取り組んだ。 
 並行してこれら一連の研究活動を核に、参

加者全員で当該分野の(5)新たな国際的研究
コミュニティーの構築に取り組み、国際会議
及び国際ワークショップの開催に取り組ん
だ。 
 
４．研究成果 
 以下、各研究項目について、得られた成果
の概要と対応する主な発表論文をまとめる。 
 
(1) 超高次元に一層ロバストな統計的推定・
シナリオ生成の一般的原理の探求 
過去の提案者等の提案原理の関係を整理
し、従来困難だった「次元の呪い」問題のブ
レークスル―を実現する一般的原理を様々
な方向から探求した。まず、ランダムサンプ
リングよって次元の呪いの影響を軽減しつ
つ、高本質次元空間上の事例の類似性やデー
タ密度を機械学習手法に反映する基礎原理
を探求した。その結果、種々の類似性尺度や
密度評価方法を確立することができた[雑誌
論文⑬,学会発表⑧,⑩,⑪]。また、密度推定を
行う上で外れ値などの外乱の影響を効果的
に排除する基礎原理として Density Power 
Divergence を導入する方法を確立した[雑誌
論文⑩,⑪]。さらに、高本質次元空間でのモ
ンテカルロ・シミュレションによって目的シ
ナリオを効果的に探索する基礎原理の探求
を行った[学会発表⑫]。並行して、非常に多
数のデータ変数間の決定関係を解析する統
計的因果推論に関しても、新しい原理の見通
しを得た[雑誌論文⑫, 学会発表⑨]。 
 
(2)上記一般的原理に基づく超高次元データ
からの統計的推定手法の開発 
上記(1)の基礎原理をさらに拡張し、高本質
次元データからの検索・クラスタリング、分
類、異常検知などの各種統計的推定、機械学
習の手法を確立した。検索・クラスタリング
については、高本質次元データに適した類似
性尺度を用いた手法の開発を行った[雑誌論
文③,⑥,⑦,学会発表⑥,⑦]。分類については、
半空間 massという高本質次元データの密度
分布推定に基づく手法の開発を行った[雑誌
論文②,⑤,学会発表③]。また、異常検知につ
いては、k-近傍探索やデータ mass を使った
高本質次元データに効果的な手法を開発し、
その性質を明らかにした[雑誌論文①,④,学会
発表②]。 
 
(3)上記一般的原理に基づく超高次元状態空
間における確率的シナリオ生成手法の開発 
高本質次元状態空間での希少な確率的シ
ナ リ オ の 高 効 率 生 成 に つ い て 、
Multi-canonical MCMC 手法の拡張を行っ
た[雑誌論文⑧]。また、非常に大規模で高本
質次元データから高頻出なパターンやシナ
リオ導出規則を抽出する手法について、統計
的サンプリングによるものを開発した[学会
発表①,⑤]。 
 

 

研究体制図 



(4)開発推定手法・シミュレーション手法の応
用展開 
以上、(1),(2),(3)で得られた原理の一部を適
用して、高本質次元の自由度を有する生体高
分子の確率動力学的シミュレーションを行
い、生体反応の希少シナリオを生成するスケ
ーラブルな手法を開発した[雑誌論文⑨,学会
発表④]。 
 
(5)新たな国際的研究コミュニティーの構築 
研究代表者、研究分担者、連携研究者、研
究協力者が中心となり、２回の国際会議 
SISAP2015: The 8th International Conf. on 
Similarity Search and Applications 
SISAP2016: The 9th International Conf. on 
Similarity Search and Applications 
とデータ本質次元に関する２回の国際ワー
クショップ・セミナー 
NII Seminar Series on Dimensionality and 
Scalability, 2014 
Dimensionality and Scalability II: 
Hands-On Intrinsic Dimensionality, 2015
さらに確率的シナリオシミュレーションに
関する５回の国際ワークショップ・セミナー 
Symposium on Rare Event Sampling and 
Related Topics, 2014 
Symposium on Rare Event Sampling and 
Related Topics II, 2015 
Symposium on Rare Event Sampling and 
Related Topics III, 2015 
Workshop: Topics in Advanced Monte Carlo 
Methods, 2016 
Simulations Encounter with Data Science 
-- Data Assimilation, Emulators, Rare 
Events and Design, 2017 
を開催し、当該研究分野の国際研究コミュニ
ティを創成した。今後も、さらなる国際会議
やワークショップ・セミナーを、東アジアと
欧米、オセアニア各地域の研究者持ち回りで
開催していく予定である。 
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