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研究成果の概要（和文）：データ収集技術・環境の飛躍的な向上に伴って、統計科学で扱うデータは複雑・膨大
化してきている。そのようなデータに対する解析のうち、例えば経時的に測定されるデータをある種の関数とみ
なして解析を行う方法を関数データ解析と呼ぶ。本研究では多変量関数データに対して、次元縮小とクラスタリ
ングを同時に達成する新たな方法を開発した。また、関連する研究として、高次元二値データに対する次元縮小
を伴うクラスタリング法を開発した。さらに、アウトカムのクラスタリングだけでなく、説明変数によるクラス
ター構造の予測を考慮した新たな分析手法を開発した。

研究成果の概要（英文）：Due to the recent advances in data collection and storage, data sets for 
statistical analysis have become complex and enormous. In the analysis of repeated measures data, 
for example, the data are often considered as a certain function, and such an analysis is called 
functional data analysis. In this study, I developed a new clustering method that conducted 
clustering and dimension reduction of multivariate functional objects simultaneously. Related to the
 method, I developed another clustering method with dimension reduction for multivariate binary 
data. In addition, I developed a new clustering method that identified a cluster structure of 
outcome variables and predicted cluster memberships of future individuals based on explanatory 
variables.

研究分野：統計科学
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１．研究開始当初の背景 
 データ収集技術・環境の飛躍的な向上に伴
って、統計科学で扱うデータはこれまでにな
い程、複雑・膨大化している。例えば、脳認
知科学分野では、脳全体の血流の変化を把握
可 能 な fMRI （ functional magnetic 
resonance imaging）技術が、ヒトの認知行
動・疾病と脳との関連についての研究に利用
されている。fMRI では、生物の脳や脊髄の
活動に関連した血流動態反応（BOLD信号）
を視覚化する方法で、認知科学研究の中心的
なデータ形式の一つである。一つの脳に対し
て数万単位の変数（各ボクセル上での BOLD
信号、一般に量的変数）を時系列で得ること
が可能である。特に、疾病の予測に利用され
る臨床バイオマーカーの探索を目的として、
fMRI と疾病等との関連を調べる際には、患
者の分類（クラスタリング）と関連のあるボ
クセルの探索（特徴抽出）が重要な目的とな
る。 
 
 
 
 
 
 
 

 このような fMRIデータに対して、関数デ
ータ解析によるアプローチが試みられてい
た。関数データとは、通常得られる離散・連
続データを一種の「関数」として扱われるデ
ータを指す。関数データ解析では、一つの変
数（例えば体重の経時測定データ）のみを扱
うことが多い。しかし、fMRI データの解析
においては、多数のボクセル上で得られる時
系列データを扱うことから、多変量の関数デ
ータを扱う必要がある。また、一般に、関数
データ全体をそのままクラスタリングに利
用する場合、クラスター構造に関係しない誤
差を多量に含んでしまい、クラスター構造の
推定が難しくなることが判明していた。そこ
で、多変量関数データからクラスター構造に
寄与する特徴抽出を行うとともに、データに
内在するクラスター構造を推定する方法が、
研究代表者により複数開発されていた。 
 しかし、それらの方法を用いて臨床バイオ
マーカー探索のための fMRIデータの解析を
行う場合、次の 3つの問題が生じる。 
(1) 各ボクセルは空間的に依存しており、そ
れを無視して単なる多変量関数データとし
て扱うと、誤った結論を導きかねない。 
(2) fMRI データのような膨大な数の変数か
らなる関数データに対しては、一般的な高次
元データの問題と同様に、パラメータの推定

が不可能になるか、少なくとも推定が不安定
になるなど、多くの問題が生じる。 
(3) 臨床バイオマーカーとして、一般に、性
別や体重といった背景情報および遺伝子情
報などのいわゆる予後因子を用いることが
多い。しかし、既存の方法では、予後因子な
どの通常のベクトルデータと関数データの
ハイブリッドなデータに対しては適用でき
ない。 
 
 
２．研究の目的 
 上記を背景に、fMRI データによる臨床バ
イオマーカーの探索を行うための統計解析
法という観点から、(1) 時間と空間の両方に
依存するデータ、(2) 変数の数が膨大な多変
量関数データ、(3) ハイブリッドなデータに
適用可能な方法を開発することが目的であ
る。 
(1) まず、時間と空間両方の依存性を表現可
能なデータ構造を導入する。そして、その新
たなデータ構造を用いて既存の方法を再定
式化し、モデルの推定アルゴリズムを開発す
る。また、提案モデルの良さを示す性質とし
て、損失関数の一致性を導出する。さらに、
シミュレーションによって、データが時間・
空間依存性をもつ場合に、提案モデルによる
市のクラスター構造の再限度を評価する。 
(2) 制約付き最適化手法を用いて、上記の(1)
で開発した手法を変数の数が非常に多い多
変量関数データに適用可能なモデルへと拡
張する。その際に、関数データに対するスパ
ース制約を用いてモデルを定式化し、パラメ
ータの推定アルゴリズムを開発する。また、
人工データおよび実際の fMRIデータを利用
して、提案モデルの性能を評価する。 
(3) ハイブリッドデータに適用するために、
データが存在する空間を拡張し、関数空間と
実数空間の直積を新たなデータ空間と定義
する。そして、上記の(2)で開発した手法を新
たなデータ空間上で数学的に定式化し、モデ
ルの推定アルゴリズムを開発する。また、実
際の fMRIデータと予後因子のデータに提案
モデルを適用し、臨床バイオマーカーの探索
を行う。 
 
 
３．研究の方法 
(1) 時間・空間依存性を考慮した関数データ
のクラスタリングを行うために、誤差成分が
空間依存性を持つシンプルなモデルを導入
した。しかし、提案方法のような次元縮小を
伴うクラスタリング法では、データにある種
の構造（disturbing structure と呼ぶ）が存
在する場合、クラスター構造を正しく推定す
ることができないことが判明した。そこで、
まずは空間依存性をもたない時間のみに依
存するデータを対象に、上記の disturbing 
structure を数学的に定式化し、データの構
造に合わせて柔軟なモデリングが可能なク

図 1:脳のボクセルによる表現と、位置 s、 時

点 t におけるボクセルの特徴量（BOLD 信

号）の関数データ表現 



ラスタリング法（FGRC 法）を開発した。
FGRC法では、その最適化問題を無限次元空
間上のデータに対する低次元空間上のクラ
スター内／クラスター間分散の大きさに対
する制約付きの次元縮小問題として定式化
した。このような制約付き最適化問題として
定式化することにより、上記の disturbing 
structure を適切に回避できることが予想さ
れた。 
(2) スパース制約を利用した次元縮小を伴う
クラスタリング法の考え方を発展させ、画像
データや SNP データなど、高次元二値デー
タを特徴量にもつ対象のクラスタリング法
を開発した。具体的には、いわゆる潜在クラ
ス分析モデルの拡張として、低次元空間上に
クラスター中心の布置を仮定し、各データが、
これらクラスター中心によって生成されて
いるという因子分析モデルを導入した。この
ような低次元空間を仮定するモデルは近年
いくつか提案されているが、それらは低次元
空間上の点（因子）に対してパラメトリック
なモデルを仮定するものがほとんどである。
その場合、パラメータ推定の際に積分計算を
必要とするなど、実際の利用に際して問題が
生じる。そこで、本研究では低次元空間上の
点に対して分布の仮定を置かないノンパラ
メトリックなモデルを採用した。さらに、低
次元空間が一部の変数によって規定される
と仮定し、これをスパース推定によって表現
した。このような低次元空間を仮定すること
により、データに内在するクラスター構造に
強い影響を与えている変数を特定すること
が容易となると考えられた。 
(3) 予備的な実験により、上記で考案した関
数データのクラスタリング手法は、データに
内在するクラスター構造を把握するために
は有用と考えられるが、ヒトの認知行動や疾
病と関連のあるクラスター構造を推定する
ための方法としては不十分であることがわ
かった。そこで、まずは通常の有限次元デー
タを対象として、認知行動や疾病などのアウ
トカムと関連のあるクラスター構造を推定
するための方法を開発した。具体的には、最
適化のための目的関数を、アウトカムのクラ
スター構造を表現する部分と、説明変数によ
るクラスター構造の予測精度を表現する部
分の凸結合で表現した。このような定式化に
より、分析者が現象やデータに合わせてアウ
トカムのクラスターの良さや予測の精度を
柔軟に検討できると考えられた。 
 
 
４．研究成果 
(1) disturbing structure を数学的に定式化
し、データがある種の相関構造を持つ場合、
既存の関数データクラスタリング手法であ
る FPCK法や FFKM法がクラスター構造の
推定に失敗することを示した。シミュレーシ
ョンおよび実際のデータを用いて、開発した
手法（FGRC法）が既存の方法に比べて真の

クラスター構造の推定精度が良いことを示
した。また、disturbing structure が存在す
る場合に、既存手法と FGRC法とで推定され
る低次元空間が異なることを確認し、その結
果得られる異なるクラスター構造の解釈の
方法を提示した。 
(2) 高次元二値データのクラスタリングに関
して、シミュレーションや実際のデータを用
いて既存のクラスタリング手法と比較し、ク
ラスター構造の推定精度は既存手法の中で
の最も良い方法と同程度であることがわか
った。さらに、提案方法では、推定された低
次元空間上に布置された対象を利用したク
ラスター構造の解釈や、クラスター構造に影
響を与える変数の解釈を行うことができる
点で、応用上有用な方法であることがわかっ
た。なお、提案手法を実装したソフトウェア
Rのパッケージ cbirdを開発し、CRAN上に
公開した。 
(3) 説明変数によるクラスター構造の予測精
度を考慮したクラスタリング法について、交
互最小二乗法による最適化アルゴリズムを
開発した。また、人工データを用いたシミュ
レーションにより、アウトカムのクラスター
構造推定精度と説明変数によるクラスター
構造の予測精度について、通常のクラスタリ
ング手法と比較して性能がよいことを示し
た。さらに、既存の次元縮小を伴うクラスタ
リング手法と同様に、推定されたクラスター
中心の一致性、および、損失関数の平均 2乗
誤差に対する非漸近的な上界を導出した。 
 
 当初の計画では空間的に依存性をもつデ
ータに対するモデルを提案する予定であっ
たが、一般に、クラスター構造の推定に悪影
響を与える構造が存在することが判明した
ため、まずはその解決策となる方法を開発し
た。今後は上記の研究成果をベースとして、
空間的に依存性をもつデータに対するモデ
ルを開発する予定である。 
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