
高次元小標本データからの特徴選択 主要成果１：高次元非線形特徴選択 主要成果２：カーネル選択的推論

目標
医療, 材料分野において科学的発見をサポートする機械学習基盤
の構築
 重要な特徴をデータから精度よく容易に見つけられる手法の研究開発
 機械学習研究者以外でも容易に利用可能なソフトウェア開発

新規の科学的発見を容易にする基盤を確立し, ヘルスケア, 材料, 
農業等の分野で革新を目指す
 医療費の削減 (個別化医療, 疾病予測)
 材料発見の大幅な効率化

高次元統計モデリングユニットの研究概要

解釈性
 少数特徴で高い予測性能
 特徴の信頼度がわかる （仮説検定）
チャレンジ
 非線形モデルは複雑 （誰も利用しない）
 非凸最適化が利用される（最適化が難しい）

2019年度成果
高次元非線形特徴選択手法の確立

 Block HSIC Lassoの提案 (ISMB 2019)
 教師無しHSIC Lassoの提案 (AAAI 2020)
 HSIC Lassoの理論 (AISTATS 2020)

カーネル選択的推論の確立
 選択的独立性検定 (AISTATS 2018)
 選択的二標本検定 (ICLR 2019)
 選択的適合度検定 (NeurIPS 2019)
 検出率の向上 (AISTATS 2020)

 白血病・アトピー性皮膚炎の共同研究

github.com/riken-aip/pyHSICLasso
$ pip install pyHSICLasso

pyHSICLasso

その他成果

機械学習基礎
 ベイズ最適化（ECAI 2020）
 木構造Wasserstein（NeurIPS 2019）
 GNN近似度（NeurIPS 2019）
 相互情報量×最適輸送（投稿中）
 GraphLIME (投稿中)
 Feature Selection Network (投稿中)
機械学習応用
 グラフェン層数識別（npj Comp. Materials）
 自然言語処理（EMNLP 2019）
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