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研究成果の概要（和文）： 本プロジェクトでは、科学データの構造に付随する複雑性がもたら

す計算上の困難な問題に対処するための技術的な基盤を確立し、効率的で効果的な機械学習／

データマイニング手法、特に(1)カーネル手法、(2) 構造化予測のための準教師付学習手法の開

発に取組み、開発した手法を医学、バイオインフォマティクス、材料化学の各分野に適用する

中で、これらの手法の有効性や、各分野の科学的発見に貢献する可能性を示した。 

 

研究成果の概要（英文）： The project objective is twofold. First to establish basic 
technologies and to develop efficient and effective machine learning/data mining methods 

for hard problems caused by complexly structured data, in particularly methods in the 

two directions: (1) kernel methods; (2) semi-supervised learning for structured 

prediction. Second is to apply the developed methods for new discovery in medical 

bioinformatics and materials science. As the result of the project, different methods 

have been developed and applied to solve problems in biomedicine and materials science. 
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1. 研究開始当初の背景 
さまざまな科学分野における発見プロセス

が、従来的な技法に従った研究から計算機を
活用する方向へと本質的な変化を遂げつつ
ある。分子構造に代表されるように、科学デ
ータは本質的に「複雑な構造」をしており、
計算機上でのデータの蓄積・解析に際しても
構造の複雑性に起因する困難（出力結果の構
造独立性、非均衡性、異種混交性、大規模性）
が立ちはだかる。 

一方、機械学習／データマイニングの分野
では理論的な魅力だけでなく複雑なデータ
の取扱いへの有効性から、構造化予測等を目
的とする準教師付学習やカーネル学習手法
が注目を集めている。 
 
２．研究の目的 

科学データのマイニングにあたり、科学デ
ータの希少性や複雑なデータ構造を原因と
する様々な難しさに対する基盤技術の確立、
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効果的で効率的な計算手法の開発、特に構造
予測などに有効な(1)カーネル手法、(2)準教
師付学習の開発とともに、これらの手法の実
科学分野への応用として(3)タンパク質や医
学的相互関係の解明、(4)ナノ触媒における
Pt ナノクラスタ構造研究、を研究の目的とし、
次項３の図１に示す個別課題を設定した。 
 

３． 研究の方法 
本プロジェクトでは、手法開発とともに科

学データベースを取得・整備を基盤に、図１
に示す体制のもと、以下の方法で上記の研究
目的に段階的に取組むこととした。 
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図１．研究体制 

 
(1a) 多様なカーネル関数属（線形関数、ラ

プラス関数、ガウス BRF、多項式関数など）
を異なるパラメタ設定により評価し、最
適な FSM スコアをもつ関数を自動的に選
択するフレームワークを確立する。 

(1b) FSM やその変形を目的関するとする高
次元空間でもよく機能する組込み型属性
選択手法を開発し、SMO などの最適化手続、
半正定値計画法および DC 計画法を合わ
せて全体の最適化を図る。 

(1c) 構造化データに、ありうる部分構造
（配列やグラフ）をすべて抽出し、その
部分構造の出現頻度や類似度に基づいて
カーネルを定義する畳み込みカーネルか
らアプローチする。重要な部分オブジェ
クトと複合オブジェクトの関係の検出が
課題となり、今回は、タンパク質配列、
医療時系列、白金・ルテニウム合金ナノ
クラスタ等の個別のデータとそれらの部
分構造とを見ながら進める。 

 
(2a)ラベルなしデータにラベルを割当てる

伝達手法、配列上の全要素の和集合に関
するグラフカーネルを生成するアプロー
チ、次いで、このグラフカーネルを標準
的な構造化学習カーネルマシンに適用す
るアプローチの二段階で取組む。 

(2b) 準教師付学習で不可欠なデータ分布
に関する前提について、これまでに開発
してきた類似尺度を用いて領域の分布密

度の高低を評価し、特定の科学データに
関する準教師付学習にも一般化できるか
を、試行を繰り返しながら確認する。 

(3) 医療／生物学データのマイニングに
関する諸課題に関しては、ゲノム／プロ
テオムの複数 DB からタンパク質、タン
パク質ドメイン、病因遺伝子などの基盤
ファクトベースを完成・整備し、適切な
正・負の事例の選択や、モチーフ、結合
ドメイン等のパターン検出のための準
教師付伝達手法を開発する。 

(4)  白金・ルテニウム合金ナノクラスタ
の構造発見に関して、白金・ルテニウム
合金ナノクラスタ(1nm 以下)の構造に
関する DB を生成、この DB を用いた白
金・ルテニウム合金ナノクラスタの最適
構造発見の 2段階で取組み、グラフ構造
の類似尺度に基づき最適構造の集合を
高速に生成する学習手法、第一原理計算
の高速化を実現する。 

 
４．研究成果 
 
本研究課題では、科学データに関する(1)

カーネル手法および(2)準教師付学習を中心
とするマイニング手法に関する基礎研究と
ともに、(3)医学生物学データ、(4)ナノテク
データにおける応用に加え、応用分野に取組
む過程で不可欠な背景知識の獲得や情報の
取り扱いの制約への対応に関して、(5)その
他の拡張研究としてテキストマイニングの
新手法や個人情報保護や並列コーパス生成
などにおいて一定の成果を挙げた。 
 

(1) カーネル手法の開発： 
(1-1) 特徴空間モデル(FSM)を用いたカー

ネル設計手法：FSM とその関連手法の開発
を継続し、多様なカーネル関数を評価す
る枠組みを確立し、成果を UncLog'08，
MJISAT 2007 等の学会で発表した。 

(1-2) カーネル手法のための特徴抽出等：
特徴の選択/抽出などに用いる類似空間
の特徴類似度をモデルする枠組みや他の
指標や手法を開発し国際学会誌に採録。 

(1-3) 特定科学データ向けのカーネル開
発：特にタンパク質間相互作用データに
関する多様なデータ型に対応するカーネ
ル統合法を開発し、学会誌に発表。 

(1-4) カーネルマトリクス自動評価用の
FMS 指標によるカーネル設計での研究成
果が Pattern Recognition に採録。 

(1-5) 特徴類似度による特徴選択の研究で、
幾何学的モデリングと識別カーネル学習
を開発し「DMSS'08」にて発表。 

(1-6) 相互情報量および 2-PART 完全分散
(２PFD)を用い情報検索で複合語を抽出
する手法を開発し Expert Systems with 



 

 

Applications その他において発表。 
 

(2) 準教師付学習手法の開発： 
(2-1) 構造予測用の準教師付学習アルゴリ

ズムの開発：疾病遺伝子予測用に新たな
準教師付学習手法を開発し、BIBM 2007 等
の国際学会で発表 

(2-2) 科学データに適切な仮説の評価法：
タンパク質間相互作用データに対し根本
的な一貫性仮説を評価し、国際学会
(DMSS2007)で発表 

(2-3) 準教師付学習と構造予測に関して、
複合語での情報検索(JICIC, ESA)、統計
的機械翻訳(JSNST, CNLL'08, AMALP'08)
等で研究成果を発表。 

(2-4) 科学データでの仮説探索では、ヒト
ゲノムの miRNA 調節モジュールの発見
(BMC Bioinformatics), 多変量例外検出
と個人情報保護(KICSS'08), 材料科学に
おける計算手法(JCMS, JKPS, PCCP, PRB)
での成果を発表 

(2-5) C 型肝炎ウイルスの NS5A 領域とイン
タフェロン／リバビリン併用療法の治療
効果に関して、準教師付学習手法を開発
し、初期的な成果をKICSS2010にて発表。 

 
(3) 医学生物学データへの応用： 
(3-1) 医学/生物学データのマイニング：時

系列抽象化による肝炎データのマイニン
グの新結果を IEICE Trans 等で報告、イ
ースト菌のタンパク質間相互作用予測に
ついて BIOKDD07 等で報告、DNA 配列中の
ヒストン修飾の予測について IEEE BIBE 
2007 で報告。 

(3-2) ヒトゲノムにおける miRNA と転写因
子(TF)についてルールベース手法を開発
し、182のR－TF調整モジュールを発見し、
その多くの妥当性が検証された。 

(3-3) 病因遺伝子発見のために、複数情報
源からタンパク質間相互作用(PPI)網構
築のための準教師付学習手法を開発し、
2010 年度の AI in medicine で発表した。 

(3-4) ヌクレオソムの特性を調べるために、
他の諸手法との比較で優位性のあるルー
ルベース手法を開発し、成果を BMC 
Genomics2007 において発表した。 

(3-5) PPIやヘアピン型 miRNAの応用研究を
RIVF'08, JBSE で発表。 

(3-6) 複数データ源を組合せたPPI網予測、
PPI 網からのシグナル伝達経路 (STP)予
測と PPI 網の STP における生物学的機能
推論について JBCB や SRLB'08 で発表。 

(3-7) 肝炎における病原遺伝子間関係や肝
炎治療での複数投薬の副作用に関し、
miRNAとPPI網による病原遺伝子予測手法
と miRNA 発現プロファイルによる組織サ
ンプルの解析手法を新たに開発し、

KICSS'08 で発表。 
  

(4) ナノテクデータに関する応用 
(4-1) 白金ナノクラスターおよび合金ナノ

クラスターとカーボンナノチューブと
の組み合わせによる新規触媒の設計：初
期的な成果を Physical Review B 等にお
いて報告. 

(4-2) 計算材料科学のアプローチを採用し、
基本方程式を基づいた物質の分子レベ
ルでのシミュレーションを行い構造を
予測し、データベースを構築した。 

(4-3) 構築されたシミュレーションデータ
ベースにから白金金属ナノクラスター
における触媒反応の解明及び触媒反応
場の設計を行った。 

(4-4) 金属ナノクラスターの動的な構造や
担持表面との相互作用などを調べ、プラ
イミング電子及び「fluxionality」の概
念を導入し、触媒反応場の制御方法の指
針を提案し、成果を Physical Review B
などに発表した。 

(4-5) シミュレーション DB を用いた溶液中
の水分子の分類・水溶液における水和水
の 構 造 モ デ ル 化 手 法 を 提 案 し 、
IJCAI’2011 で発表。 

 
(5) その他の拡張研究 
(5-1) 情報の変換や機械翻訳の基盤となる

並列コーパスの作成において、対象言語
のニュース記事が英文ニュースサイトを
情報源にする場合が多いことに着目し、
英文ニュースサイトの記事を検索し、対
応付け、トリミングすることで効率的か
つ効果的に並列コーパスを拡張する手法
を提案し、AIRS2010 で発表。 

(5-2) 医療分野でも配慮が必要なプライバ
シー保護データマイニングにおける新た
な課題とその解消方法として、関係者が
完全に分散する２PFD の枠組みへの頻度
ベースアルゴリズムの開発、例外検出ロ
トコル、複数関与者モデルにおける EM ク
ラスタリング手法なども提案している。 
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