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研究成果の概要（和文）：本研究では，MCMC法の挙動や緩和過程に基づいたベイズ推定の新たなモデル選択法の
開発を行う．予想される結果として，MCMC法の設計指針が明らかになることが挙げられる．統計力学などで利用
されるMCMC法は離散系であることが多く，本研究では連続系のアルゴリズムの挙動はより複雑であり，MCMC法の
設計指針は幅広い分野への波及効果がある．また，階層的な確率モデルにおけるモデル選択手法を開発すること
は重要である．AICやBICに代表されるモデル選択規準は，漸近正規性を仮定し，階層モデルで使用するとバイア
スがのった結果が得られてしまう．汎用的に使えるモデル選択法の確立は非常に重要な課題である．

研究成果の概要（英文）：In this research, we develop a new model selection method for Bayesian 
estimation based on behavior and relaxation process of MCMC method. An expected result is that the 
design guidelines of the MCMC method are clarified. The MCMC method used in statistical mechanics 
and others is often discrete, and in this research the behavior of continuous algorithms is more 
complicated, and the design guidelines of MCMC method have a spillover effect on a wide range of 
fields. It is also important to develop a model selection method in a hierarchical probabilistic 
model. The model selection criteria typified by AIC and BIC assumes asymptotic normality, and when 
used in a hierarchical model, the result of bias is obtained. Establishing a general-purpose model 
selection method is a very important task.

研究分野：データ駆動科学

キーワード： マルコフ連鎖モンテカルロ法　ベイズ推定　モデル選択　スペクトル分解
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１．研究開始当初の背景 
 現在，インターネットを介した情報のや

り取りが社会基盤の一部となっている．ま

た，惑星科学や生命科学などの分野におい

ても，観測に用いる顕微鏡や測定器の著し

い発展により，性質が未解明な惑星や遺伝

子などのデータを比較的容易に入手できる

ようになっている．これらの分野に共通す

ることは，大量のデータが得られるという

点であり，その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，近年注

目を浴びるようになった学問分野である． 
 推定精度の高い学習機械を構築するため

に，統計的学習理論という分野で，さまざ

まな推定アルゴリズムの性質やその推定精

度の解明に向けた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，ベイズ推定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．

しかしながら，個別のモデルに対して，予

測性能を表す汎化誤差やその主要項の係数

である学習係数を明らかにするためには，

高度な代数幾何学的手法を用いる必要があ

り，予測性能が明らかになっている学習モ

デルは限られている． 
 一方で，ベイズ推定を計算機上で実装す

る手法として，マルコフ連鎖モンテカルロ

(MCMC)法がある．ベイズ推定では，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．この期

待値計算は解析的に行うことが困難であり，

上記に示した階層的な確率モデルでは，パ

ラメータ空間上に特異構造があるため，事

後分布の形状は複雑になってしまう．

MCMC 法では，こうした分布の形状によ
らず系統的に期待値計算を行うために，所

望の確率分布からのサンプリングを行う．

MCMC 法によるベイズ推定は，モデルや
そのパラメータ設定によらず，普遍的に用

いることができる手法である． 
 上記の背景を元に，申請者は，ベイズ推

定を効率的に行うことを目的として，レプ

リカ交換モンテカルロ(REMC)法によるベ
イズ推定についての研究を行ってきた．

REMC法では，図 1のように，確率分布に
温度パラメータを導入し，複数の温度から

並列にサンプリングすることを行う．高温

から徐々に温度を下げる焼きなまし法を模

倣するだけでなく，詳細釣り合い条件を満

たすように温度を上げ下げすることで，現

実的な時間で確率分布からのサンプリング

を実現することができる． 
 交換モンテカルロ法の高効率化を考える

上で，温度パラメータの設定が重要である．

温度パラメータが少なすぎると，隣り合っ

た温度間での交換頻度が激減し，多くしす

ぎると，それぞれの温度上でのサンプリン

グ時間が膨大になってしまう．この問題に

対し，申請者は，二つの確率分布間での平

均的な交換の頻度(平均交換率)に着目し，

低温極限のもとで平均交換率の漸近形を解

析的に求めることに成功した．これにより，

温度パラメータを指数的に設定することが

最適であるという，REMC法の設計指針を
与えることに成功した．さらに，平均交換

率がベイズ推定の予測精度を支配する学習

係数に深く関係していることを明らかにし

た．これは，REMCの挙動がベイズ推定に
おける予測精度の解明や新たなモデル選択

規準を与える可能性を強く示唆する． 
 
２．研究の目的 
 以上の研究背景から，MCMC 法の挙動
や緩和過程と，ベイズ推定における予測精

度は，深い関係があることが示唆される．

本研究では，MCMC 法の挙動や緩和過程
に基づいたベイズ推定の新たなモデル選択

法の開発を行う． 
 予想される結果として，MCMC 法の設

図１：REMC法の概念図 



計指針が明らかになることが挙げられる．

通常，統計力学などで利用される MCMC
法は，スピンモデルに代表されるように離

散系であるのに対し，本研究では連続系を

扱うため，アルゴリズムの挙動はより複雑

であるため，MCMC 法の設計指針が与え
られることは，幅広い分野への波及効果が

ある． 
 また，階層的な確率モデルにおける系統

的なモデル選択手法を開発することは独創

的な点である．AICや BICに代表されるモ
デル選択規準は，漸近正規性を仮定してい

るため，階層モデルで使用するとバイアス

がのった結果が得られてしまう．また，代

数幾何学的手法に基づくモデル選択規準は，

理論が複雑であり，個別に規準を作る必要

があるため，汎用的に使えるモデル選択法

の確立は非常に重要な課題である． 
 
３．研究の方法 
 具体的には，研究期間内に以下の三つの

課題に取り組む． 
A. メトロポリス法における平均採択率の
解明 
 MCMC 法の最も基礎的なアルゴリズム
として，メトロポリス法に着目し，メトロ

ポリス法における平均採択率を解析的に導

出することを行う．これにより，メトロポ

リス法における最適な候補分布の設計指針

を明らかにするだけでなく，自由エネルギ

ーとの関係性を通して，ベイズ推定の汎化

誤差との関連性も明らかにする． 
 
B. メトロポリス法の平均採択率に基づく
モデル選択手法の開発 
 課題Aで明らかにした平均採択率の結果
にもとづき，新たなモデル選択手法の開発

を行う．従来のベイズ推定におけるモデル

選択で利用される確率的複雑さ(自由エネ
ルギー)に着目し，そのエントロピー項を平
均採択率との解析的な関係から，メトロポ

リス法の数値計算結果により求め，効率的

なモデル選択手法を開発する． 
 
C. 動径基底関数ネットワークのスペクト
ル分解への応用 
 天文学や物性物理学のような自然科学分

野では，計測によって複雑なスペクトルデ

ータが得られる．そのようなスペクトルデ

ータからの情報抽出として，動径基底関数

ネットワークによるスペクトル分解が近年

用いられている．本研究では，課題 A,Bで
構築したモデル選択手法を，自然科学分野

で得られるスペクトルデータの解析に応用

し，スペクトルを構成する基底関数の個数

を自動的に決定する．これにより，科学的

に有意味な情報を効率的に抽出することを

行う． 
 

４．研究成果 

 

 上記の研究方法に従い，研究実施を行い，

各課題ともに一定の成果が得られた．特に

顕著な成果が得られたBとCについて以下
で解説する． 
 

B. メトロポリス法の平均採択率に基づく
モデル選択手法の開発 
 メトロポリス法の平均採択率に先立ち，

レプリカ交換モンテカルロ法における平均

交換率から学習係数（代数幾何学における

実対数閾値）を計算するアルゴリズムを開

発し，動径基底関数ネットワークにおける

学習係数の導出を行った[雑誌論文 12]．ま
た，学習係数がベイズ推定における比熱と

等価であることを利用し，ベイズ比熱を求

めるアルゴリズムに拡張し，これを求める

ことでベイズ推定に関する構造の違いを示

す相転移現象を捉えられることをシミュレ

ーションにより明らかにした[学会発表 4]． 
 またモデル選択として，特徴選択問題の

ようにモデルの候補が特徴の数に対して指

数的に増大し計算量が膨大になるケースに

対して，レプリカ交換モンテカルロ法とマ

ルチヒストグラム法を利用し効率的にモデ

ル選択を行う手法を開発した[雑誌論文 8]．

図２：本研究課題の目的 



この手法は，地球科学や心理学，材料科学

など様々な分野の特徴選択に利用されるに

至っている．

 
C. 動径基底関数ネットワークのスペクト
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マグネシウム比といった物理的情報のスペ

クトルデータからの抽出に成功した．さら

に，それまでのスペクトル分解法では既知

として事前に与える必要のあった，スペク
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ータの遷移モデルを同時に推定する手法を

開発し
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