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論文の概要及び判定理由 

機械学習はデータ分類，データマイニングといった解析タスクのための強力なツールである．し

かしながら，利用可能な情報が増えるにつれ，異なる構造のデータや異なる性質のデータが出現し，

それぞれに対する高精度な解析を行うにはそれぞれに適した方法論を考案せざるを得なくなった．

そのような中，生命情報学，計算化学，神経情報学のような，近年，注目を集めている分野におい

て使われる生物学的データや生理学的データを解析するために，本論文では，それぞれに対する新

しいアルゴリズムを提案し，従来法より性能が向上することを示している．具体的には次の３つの

貢献が認められる． 

１．正準相関分析（ＣＣＡ）を改良して，薬剤とタンパク質の相互作用の有無を予測するアルゴ

リズムの性能を向上させた．薬剤タンパク質相互作用予測は薬の設計と発見において重要な役割を

担う．大量に候補化合物とターゲット遺伝子がある場合，相互作用のウェット実験は時間と労力が

かかりすぎる．故に，計算機的アプローチが重要視されてきた．薬剤タンパク質相互作用の予測問

題の設定は２クラス分類問題になる．これまではサポートベクトルマシン（ＳＶＭ）とＣＣＡを組

み合わせた方法が最もよい性能を得ていた．本研究では，ＣＣＡを拡張した，重みつきＣＣＡを開

発した．重みつきＣＣＡによって，化合物間の類似度とターゲット蛋白質との相互作用の関係を抽

出する．重みつきＣＣＡを使ってもっとも重要な特徴を抽出して，その特徴 をＳＶＭに利用する．

実験の結果，従来のＳＶＭのみを用いた方法や，従来のＣＣＡを用いた方法より，よい予測性能を

得ることができた． 

２．ブレグマンダイバージェンスを利用した学習アルゴリズムを新しく開発し，酵素の活性部位

を探索する方法の性能を向上させた．酵素タンパク質における活性部位の予測はタンパク質科学に

おいて重要であるのみならず，産業応用上にも有用である．酵素反応のメカニズムは酵素活性部位

の局所構造によっている．これまでは平均二乗誤差のような簡単な方法を使ってタンパク質の局所

構造どうしを比較してきた．この比較能力を向上させるため，偏差にパラメータを導入する．正則

化関数にブレグマンダイバージェンスを使って二乗誤差のパラメータの値を決める新しい機械学

習アルゴリズムを開発した．提案法は既存の方法よりもよい探索性能を得た． 

３．ＥＥＧデータのようなベクトル列で表現されるデータを解析するための新しいカーネルを考

案し，従来のカーネルよりも識別性能がよいことを確認した．脳機械インターフェース（ＢＣＩ）



における識別タスクは，認知科学の発展，障害者支援への応用などで注目されている．提案法は，

ＥＥＧ信号を使った２クラス分類のために，ベクトルの集合どうしのカーネルを使うものである．

これまではグラスマン多様体によって定式化された方法が，ＥＥＧ信号の識別において注目されて

きた．本研究では，グラスマンカーネルに代わる新たなカーネルを開発した．このカーネルはベク

トル列どうしの類似度を直接計算するもので，グラスマン射影カーネルやグラスマンビネコシカー

ネルのように間接的にベクトル列どうしの類似度を求める方法とは対照的である．本研究では，提

案カーネルとグラスマン射影カーネルの間に理論的関係を見出し，なぜ提案法のほうがよりよい予

測性能を示すのか理論的に明らかにした． 

以上のように，本論文は生物学的および生理学的なデータの解析のための計算機的方法の確立に

貢献する工学的価値の高い研究成果であり，また学位論文申請者は最終試験においても十分な学識

を示したので，博士（工学）の学位に値するものと判定した． 
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