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配 列 ア ラ イ ン メ ン ト や RNA高 次 構 造 予 測 、コ ー デ ィ ン グ 領 域 予 測 、進 化 系 統 樹 予 測 、ク ロ マ

チ ン 状 態 予 測 と い っ た よ う に 情 報 生 命 科 学 分 野 に は 様 々 な 推 定 問 題 が あ る 。  こ れ ら の 問 題

の 多 く は 、解 と し て 可 能 な 全 て の 候 補 の 中 か ら 1つ を 選 択 す る こ と を 目 的 と し て お り 、そ の

よ う な 推 定 様 式 は 解 の 点 推 定 と 呼 ば れ る 。 点 推 定 の 方 法 に は 問 題 毎 に 様 々 な も の が 提 案 さ

れ て い る が 、一 般 的 に 解 候 補 の 数 が あ ま り に 膨 大 な た め 、た と え 最 も 確 率 の 高 い 解 を 選 ん だ

と し て も そ の 確 率 す ら 0に 近 い と い う よ う な こ と が 頻 繁 に 生 じ る  [1]。 つ ま り い か に 素 晴

ら し い 推 定 手 法 を 用 い よ う と 、そ も そ も 点 推 定 に よ っ て 得 ら れ る 解 そ の も の が 全 く 信 用 に 足

ら な い と い う よ う な ケ ー ス が 多 い 。 加 え て 、扱 う 問 題 に よ っ て は 互 い に 大 き く 異 な る 複 数

の 有 力 な 解 候 補 が 存 在 す る よ う な 場 合 も あ り [2]、 点 推 定 に よ っ て 解 を 一 つ に 固 定 し 解 候 補

群 の 持 つ 豊 富 な 情 報 の 殆 ど を 破 棄 し て し ま う 事 は 、そ の 後 の 生 物 学 的 解 析 の 過 程 で 知 見 の 見

逃 し や 誤 謬 を 招 く 危 険 性 を は ら ん で い る 。   

 そ こ で 本 研 究 で は 、 解 の 分 布 の 分 配 関 数 と 解 ご と に 定 義 さ れ る 何 ら か の 特 徴 量 が そ れ

ぞ れ 同 型 の 動 的 計 画 法 で 計 算 可 能 な 場 合 に 、点 推 定 解 を 介 さ ず 解 分 布 全 体 を 考 慮 し た 特 徴 量

の 分 布 を 高 速 に 求 め る 手 法 を 提 案 す る 。 特 徴 量 が 有 界 の 整 数 値 を 取 る 場 合 に つ い て は 既 に

配 列 ア ラ イ ン メ ン ト 問 題 [3]や RNA二 次 構 造 予 測 問 題 [4]で 効 率 的 な ア ル ゴ リ ズ ム が 提 案 さ



 
 

れ て い る が 、本 研 究 は こ れ が 有 界 実 数 値 を 取 る 場 合 で あ っ て も 、[3, 4]と 同 程 度 の 計 算 量 で

目 的 の 分 布 が 計 算 可 能 と な る こ と を 示 す 。  

 

METHODS 

 特 徴 量 が 整 数 値 の 場 合 、 本 研 究 が 扱 う 特 徴 量 の 分 布 は 以 下 の よ う に 定 式 化 で き る 。  

pv =
�

��Cv

p(�|D) =
�

s

Zs�sv/Z
 

こ こ で 、Cvは 特 徴 量 が vと な る 解 候 補 の 集 合 で 、Dは 入 力 デ ー タ 、Zは 解 分 布 の 分 配 関 数 、Zs

は 解 の う ち 特 徴 量 が sと な る も の の み を 小 計 し た 分 配 関 数 の 部 分 和 、 δ は ク ロ ネ ッ カ ー の デ

ル タ と す る 。 こ の よ う な 場 合 は 、動 的 計 画 法 と 離 散 フ ー リ エ 変 換 を 組 み 合 わ せ る 事 に よ っ

て 効 率 的 に 計 算 す る 手 法 が 存 在 す る [3, 4]。  一 方 で 、 特 徴 量 が 有 界 実 数 値 を 取 る 場 合 は 、

一 般 に 候 補 解 そ れ ぞ れ が 全 く 異 な っ た 値 を 取 る こ と に な り 、上 に 挙 げ た よ う に 特 徴 量 の そ れ

ぞ れ の 値 を 数 え 上 げ る よ う な 手 法 は 使 う こ と が で き な い 。そ こ で 代 替 と し て 特 徴 量 の 幅 を 均

等 に N分 割 し 、 そ の v番 目 の ビ ン に 対 し て 以 下 の よ う な 値 を 定 め る 。  な お 本 稿 に お い て は

表 記 を 簡 潔 に す る た め 以 降 は 特 徴 量 の 最 小 値 を 0と し 、 ビ ン の サ イ ズ を 1と 置 く が 、 実 際 に

は こ れ ら に 制 限 は な い 。  

pv =
�

�

z�f(s�, v)/Z
 

こ こ で 、zθ は 解 θ の ボ ル ツ マ ン 因 子 、sθ は 解 θ の 持 つ 特 徴 量 と す る 。 ま た 、関 数 fは 特 徴

量 を ビ ン に 振 り 分 け る 窓 関 数 で あ り 、 例 え ば 、  

f(s�, v) =

�
1 (v � 1/2 � s� < v + 1/2)
0 (otherwise)  



 
 

と す れ ば pvは 特 徴 量 が v-1/2以 上 v+1/2未 満 と な る 確 率 を 表 す こ と に な る 。 と こ ろ が こ の

窓 関 数 は 任 意 に 設 定 で き る わ け で は な く 、 1. 効 率 的 な 計 算 ア ル ゴ リ ズ ム が 構 築 可 能 で あ る

こ と と 、 2. 各 ビ ン へ の 重 み の 総 和 が 1と な る こ と の 二 点 が 必 要 で あ り 、 上 記 の よ う な 関 数

の 場 合 は 前 者 の 条 件 を 満 た す こ と が で き な い 。 そ こ で 、本 研 究 で は １ ，２ を 満 た す 関 数 と

し て 以 下 の よ う な 窓 関 数 を 提 案 す る 。  

f(s�, v) =
1
N

� v+ 1
2

v� 1
2

cos
�
�

(s� � t)(N � 1)
N

�
sin [�(s� � t)]
sin

�
� s��t

N

� dt
 

ま た 、 こ の 関 数 は N→ ∞ の 極 限 に お い て 、  

lim
N��

f(s�, v) =
� ��2�(s��v)

0

sin t

�t
dt +

� �+2�(s��v)

0

sin t

�t
dt

 

と な る 。こ の 積 分 区 間 を M等 分 し 、区 間 ご と の 帯 の 足 し あ わ せ と す る こ と で 、pvに つ い て 以

下 の 様 な 近 似 を 得 る 。  

pv �
�

�

z�

M�1�
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g(s�, v�
1
2
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M
)/NM, g(s�, v) = cos

�
�
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N
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�
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加 え て 詳 細 に つ い て は 後 述 す る が 、実 際 に は 上 式 に 対 し 更 に 窓 関 数 の サ イ ド ロ ー ブ の 影 響 を

除 去 す る よ う な 補 正 を 行 う 。  

 分 布 の 計 算 に こ の 窓 関 数 を 採 用 す れ ば 、 多 項 式 時 間 の 分 布 計 算 ア ル ゴ リ ズ ム を 構 成 す

る こ と が で き る 。 具 体 的 な 計 算 量 に つ い て は 、動 的 計 画 行 列 を 埋 め て い く 際 の 特 徴 量 ゲ イ

ン の 計 算 量 が 十 分 小 さ け れ ば 、 例 え ば 配 列 ア ラ イ ン メ ン ト 問 題 で あ れ ば 配 列 長 nに 対 し て N

並 列 可 能 な O(n2N)時 間 +NM並 列 可 能 な O(N2M)時 間 、 RNA二 次 構 造 問 題 で あ れ ば 配 列 長 nに

対 し て N並 列 可 能 な O(n3N)時 間 +NM並 列 可 能 な O(N2M)時 間 と な る 。  

 



 
 

RESULTS 

 提 案 手 法 が 期 待 ど お り に 動 く こ と を 確 か め る た め 、 RNA二 次 構 造 の 自 由 エ ネ ル ギ ー を

特 徴 量 と し 、そ の 分 布 を 計 算 す る ア ル ゴ リ ズ ム を 実 装 し た 。そ の 結 果 、理 論 通 り の 時 間・空

間 計 算 量 に よ っ て 目 的 の 分 布 を 計 算 す る こ と が 可 能 で あ る と い う こ と が 確 か め ら れ た 。  

 

FUTURE WORK 

1.  サ イ ド ロ ー ブ の 影 響 を 最 小 化 す る た め の 補 正 法 の 検 討  

現 在 は 単 純 に 分 布 全 体 に 一 律 の バ イ ア ス が 掛 か っ て い る と 見 做 し 、正 規 化 す る と い う よ う な

補 正 を 行 っ て い る 。 し か し こ の 方 法 で は 実 は メ イ ン ロ ー ブ 付 近 で 窓 関 数 が 落 ち 込 む こ と に

よ る 悪 影 響 を 無 視 で き な い 可 能 性 が あ る 。そ こ で 、ビ ン を 要 求 解 像 度 よ り 細 か め に 取 っ て 計

算 し た 後 ス ム ー ジ ン グ の よ う な 操 作 を 施 す こ と で 、 悪 影 響 を 軽 減 す る 工 夫 を 検 討 し て い る 。 

2.よ り 有 用 な 応 用 先 の 検 討  

実 装 の 容 易 さ か ら 今 回 RNA二 次 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 分 布 を 計 算 す る ア ル ゴ リ ズ ム を 構 築 し

た が 、 現 在 は p値 の 分 布 や 予 測 ク ロ マ チ ン 状 態 の ク レ ジ ビ リ テ ィ リ ミ ッ ト 計 算 と い っ た よ り

有 用 と 考 え ら れ る 応 用 先 の 検 討 及 び 実 装 を 行 っ て い る 。  
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