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1. ははじじめめにに 
木とはサイクルを持たない連結なグラフであ

る．根付き木とは「根」と呼ばれる特別な頂点

をただ一つだけ持つ木である．本論文では，順

序木と呼ばれるデータ構造と区別するために，

根付き木のことを無順序木と呼ぶ．小田ら[2]は，

順序木データに対する二値分類問題を超高精度

で分類するグラフ畳み込みネットワーク(GCN と

略す)を報告した．本論文では，無順序木構造デ

ータに対する機械学習に関する問題を扱う． 
質問学習モデルは Angluin[1]により提案された

計算論的学習理論における機械学習モデルの一

つである．質問学習モデルは，常に正答を返す

教師(オラクルと呼ぶ)を仮定して計算量などの解

析を行うモデルである．本論文では，GCN をオ

ラクルとする無順序木パターンの質問学習モデ

ルを提案する．そのモデル上で(1)無矛盾性問題，

(2)二値分類問題，(3)可視化問題の 3 つの問題の

精度を評価する．それにより，超高精度 GCN を

オラクルとする質問学習手法の有効性を示す． 

2. 無無順順序序木木パパタターーンン学学習習問問題題 
2.1 無無順順序序木木パパタターーンンとと代代入入操操作作 
本論文ではグラフ理論の分野における用語を

用いる．2 頂点以上の無順序木は根に基づく親子

関係を持つ．根でない次数 1 の頂点を葉と呼ぶ． 
頂点集合を𝑉𝑉!，辺集合を𝐸𝐸!とする無順序木を

𝑇𝑇 = (𝑉𝑉! , 𝐸𝐸!)とする．𝑇𝑇の葉を端点とする辺の全体

を𝐸𝐸!ℓとし，𝐻𝐻#を𝐸𝐸!ℓの部分集合とする．𝑉𝑉# = 𝑉𝑉!と
𝐸𝐸# = 𝐸𝐸! ∖ 𝐻𝐻#に対して，三つ組𝑡𝑡 = (𝑉𝑉# , 𝐸𝐸# , 𝐻𝐻#)を無

順序木パターンと呼ぶ．𝐻𝐻#に属す辺を変数と呼

ぶ．頂点と辺にはあらかじめ定められた有限ア

ルファベットに属す記号(a,b,A,B など)が貼られて

いるとする．また変数には互いに異なる変数ラ

ベル(𝑥𝑥, 𝑦𝑦など)が貼られているとする．無順序木

パターンは Shoudai ら[3]により提案された無順序

項木パターンのサブクラスである． 

変数ラベル𝑥𝑥が貼られた無順序木パターン𝑡𝑡の変

数ℎ ∈ 𝐻𝐻を無順序木𝑇𝑇で置き換える操作を，𝑇𝑇の𝑥𝑥
に対する束縛と呼ぶ．具体的には，𝑥𝑥が貼られた

変数ℎに対して，ℎの親である端点と𝑇𝑇の根を同一

視して，ℎを削除する．束縛の集合を代入と呼ぶ．

𝑡𝑡に代入𝜃𝜃に属す束縛を全て実行して得られた無

順序木パターンを𝑡𝑡𝜃𝜃と書く．無順序木パターン𝑡𝑡
と無順序木𝑇𝑇に対して，ある代入𝜃𝜃が存在して，

𝑡𝑡𝜃𝜃と𝑇𝑇が根を根に対応させる写像により同型にな

るとき，𝑡𝑡は𝑇𝑇とマッチするという(図 1)．𝐿𝐿(𝑡𝑡)を𝑡𝑡
がマッチする全ての無順序木の集合とする． 

2.2 無無順順序序木木パパタターーンンにに対対すするる無無矛矛盾盾性性問問題題 
𝑆𝑆$と𝑆𝑆%を無順序木の集合とする．ただし，あ

る無順序木パターン𝑡𝑡∗が存在して， 𝑆𝑆$ ⊂ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗)か
つ𝑆𝑆% ∩ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗) = ∅であると仮定する．無順序木パ

ターンに対する無矛盾性問題とは，仮定を満た

す𝑆𝑆$と𝑆𝑆%を入力とし，𝑆𝑆$ ⊂ 𝐿𝐿(𝑡𝑡)かつ𝑆𝑆% ∩ 𝐿𝐿(𝑡𝑡) =
∅を満たす無順序木パターン𝑡𝑡を出力する問題で

ある．この問題は NP完全である． 
2.3 GCN ににおおけけるる無無順順序序木木のの二二値値分分類類 
グラフ畳み込みネットワーク(GCN)の各層は，

各頂点の特徴ベクトルを入力とし，隣接頂点の

特徴ベクトルを反映した新たな特徴ベクトルを

出力とする．最終的にそれらにより分類を行う． 
無順序木パターンに対する無矛盾性問題の入

力を𝑆𝑆$と𝑆𝑆%とする．GCN における無順序木の二

値分類問題を，𝑆𝑆 = 𝑆𝑆$ ∪ 𝑆𝑆%を学習・検証・テス

トデータとして学習済み GCN (𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'と記す)を構

築する問題であるとする．𝑆𝑆$(と𝑆𝑆%(を𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'が𝑆𝑆の
無順序木をそれぞれ𝑆𝑆$と𝑆𝑆%に属すと予測した無

順序木の集合とする．𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'の分類精度を，F 値

(𝐹𝐹( )で評価する．𝑃𝑃( = |𝑆𝑆$ ∩ 𝑆𝑆$(| |𝑆𝑆$(|⁄ 及び𝑅𝑅( =
|𝑆𝑆$ ∩ 𝑆𝑆$(| |𝑆𝑆$|⁄ とするとき， 

𝐹𝐹( = 2 ∙ 𝑃𝑃( ∙ 𝑅𝑅( (𝑃𝑃( + 𝑅𝑅()⁄ . 
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図図 1: 無無順順序序木木パパタターーンン𝒕𝒕ととママッッチチすするる𝑻𝑻 
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2.4 GCN とと質質問問学学習習にによよるる無無矛矛盾盾性性問問題題のの解解法法 
無順序木パターン𝑡𝑡∗に対する所属性質問とは，

無順序木𝑇𝑇を入力とし，𝑇𝑇 ∈ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗)か否かを答える

質問である．任意の無順序木𝑇𝑇 ∈ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗)を入力とし，

何回か𝑇𝑇を変換し，それに対して所属性質問を用

いて，無順序木パターン𝑡𝑡∗を同定する． 
𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'によるオラクルでは無順序木パターン𝑡𝑡∗

の同定に至らない可能性があることに注意する．

無順序木𝑇𝑇 ∈ 𝑆𝑆$に対して𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'による質問学習が

出力する無順序木パターンを𝑡𝑡!とする．𝑆𝑆$
)(!) =

𝑆𝑆 ∩ 𝐿𝐿(𝑡𝑡!), 𝑆𝑆%)(!) = 𝑆𝑆 ∖ 𝐿𝐿(𝑡𝑡!)とする．𝑡𝑡!の精度を F
値(𝐹𝐹)(!))で評価する．𝑃𝑃)(!) = |𝑆𝑆$ ∩ 𝑆𝑆$

)(!)| |𝑆𝑆$
)(!)|C

及び𝑅𝑅)(!) = |𝑆𝑆$ ∩ 𝑆𝑆$
)(!)| |𝑆𝑆$|C とするとき， 

𝐹𝐹)(!) = 2 ∙ 𝑃𝑃)(!) ∙ 𝑅𝑅)(!) (𝑃𝑃)(!) + 𝑅𝑅)(!))⁄ . 
最後に𝐹𝐹)(!)の最大値𝐹𝐹) = max

!∈'!
𝐹𝐹)(!)を達成する無

順序木パターン𝑡𝑡を出力する． 

2.5 GCN のの質質問問学学習習モモデデルルにによよるる可可視視化化 
小田ら[2]は質問学習モデルを GCN の判断根拠

を可視化するための順序木構造パターンを出力

する可視化手法であるとみなした．本論文では，

𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'の可視化としての本手法の精度を，新たに

生成した無順序木データ𝑆𝑆- = 𝑆𝑆$- ∪ 𝑆𝑆%-を用いて，F
値(𝐹𝐹()- )で評価する． 𝑃𝑃()- = G𝑆𝑆$-( ∩ 𝑆𝑆$

-)G G𝑆𝑆$
-)GC 及び

𝑅𝑅()- = G𝑆𝑆$-( ∩ 𝑆𝑆$
-)G |𝑆𝑆$-(|C とするとき， 

𝐹𝐹()- = 2 ∙ 𝑃𝑃()- ∙ 𝑅𝑅()- (𝑃𝑃()- + 𝑅𝑅()- )⁄ . 

3. 学学習習実実験験とと考考察察 
本論文で提案する GCN と質問学習による無順

序木の学習手法を図 2 にあげる．計算機実験では， 
|𝑆𝑆$|= 5,000, |𝑆𝑆%| = 5,000, |𝑆𝑆.| = 6,400, 
|𝑆𝑆/|＝1,600, |𝑆𝑆!| = 2,000, |𝑆𝑆-| = 10,000 

とし，この設定での実験を 1,500回繰り返した． 
F 値(𝐹𝐹( , 𝐹𝐹) , 𝐹𝐹(- , 𝐹𝐹()- , 𝐹𝐹)- ) を横軸に，その F 値以上を

達成した実験の割合を縦軸にしたグラフを図 3 に

示す．1,500 回の実験のうち，F 値の最大値は，

𝐹𝐹( , 𝐹𝐹) , 𝐹𝐹(- , 𝐹𝐹()- , 𝐹𝐹)-のいずれも 1.00 であった．平均

値は𝐹𝐹( = 0.9998, 𝐹𝐹) = 0.8030, 𝐹𝐹(- = 0.9147, 𝐹𝐹()- =
0.7253, 𝐹𝐹)- = 0.7949であった．𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'は 66.533%の

実験で𝐹𝐹( = 1.00を達成し，全実験で𝐹𝐹( ≥ 0.979で
あり，𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'の分類精度は高い．一方，新データ

𝑆𝑆-に対して𝐹𝐹(- = 1.00を達成した実験の割合は低

い．よって過学習が起こっていることが観測さ

れる．無順序木パターン𝑡𝑡での分類は，𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'をオ

ラクルとしたにも関わらず，新データでも元デ

ータとほぼ同様 F値に対する実験数の割合が変化

しており過学習は観測されない．これは，無順

序木パターンであることを前提として質問学習

を行っているからであると考えられる． 
今後の課題は，無順序木のグラフ構造に注目

して学習精度と計算量の解析を行うことである． 
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GCN とと質質問問学学習習のの無無順順序序木木パパタターーンン発発見見手手法法 
基基本本手手続続きき 
1. 無順序木パターン𝑡𝑡∗を生成する． 
2. ランダムに𝑆𝑆$と𝑆𝑆%  (𝑆𝑆$ ⊂ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗)かつ𝑆𝑆% ∩

𝐿𝐿(𝑡𝑡∗) = ∅)を生成する． 
3. 𝑆𝑆 = 𝑆𝑆$ ∪ 𝑆𝑆%を学習・検証・テストデータ

(𝑆𝑆. , 𝑆𝑆/ , 𝑆𝑆!)として𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'を構築する．𝐹𝐹(を
計算する． 

4. 𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'をオラクルとし，全ての𝑇𝑇 ∈ 𝑆𝑆$に質

問学習を行う．𝐹𝐹)(!)を計算する． 
5.  𝐹𝐹)(!)の最大値𝐹𝐹)を達成する無順序木パ

ターン𝑡𝑡を出力する．𝐹𝐹)を計算する． 
実実験験評評価価 
6. ランダムに新データ𝑆𝑆$-と𝑆𝑆%-  (𝑆𝑆$- ⊂ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗)か

つ𝑆𝑆%- ∩ 𝐿𝐿(𝑡𝑡∗) = ∅)を生成する． 
7. 𝑆𝑆- = 𝑆𝑆$- ∪ 𝑆𝑆%- に対して，𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺'での予測，

無順序木パターン𝑡𝑡での分類を行い，F 値

(𝐹𝐹(- , 𝐹𝐹()- , 𝐹𝐹)- )を計算する． 

図図 2: GCN とと質質問問学学習習にによよるる無無順順序序木木のの学学習習 

図図 3: 横横軸軸のの F値値以以上上をを達達成成ししたた実実験験のの割割合合 
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