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研究成果の概要（和文）：相違写像が与えられたときに，この行列を超えないLpノルムに関して最も近い超距離
を求める問題（Lp-最小増加超距離問題）は系統学における重要な課題である．この問題はpが∞であるときは効
率的に解くことができるが，pが有限のときはNP困難である．本研究ではp=1,2に対するLp-最小増加超距離木問
題に対する局所探索アルゴリズムを開発した．
閉路完全距離は超距離の一般化である．本研究では，閉路完全距離に対して関連する集合族による特徴付けを与
えた．さらに閉路完全距離の一般化であるk-連結完全距離を導入し，任意の相違写像をk-連結完全距離によって
L∞ノルムに関して近似するための効率的なアルゴリズムを与えた．

研究成果の概要（英文）：Given a dissimilarity mapping, to find an ultrametric which does not exceed 
and best approximates the dissimilarity matrix with respect to the Lp norm (the Lp-minimum increment
 ultrametric problem) is an important task in Phylogenetics. If p is infinite, then the problem can 
be solved by an efficient algorithm but if p is finite this problem is NP-hard. In this study, we 
give a local search algorithm for the Lp-minimum increment ultrametric problem for p=1,2. 
Cycle-complete distances are a generalization of ultrametrics. In this study, we 　 give a 
characterization of cycle-complete distances in terms of the associated set families. Moreover, we 
introduce a generalization of cycle-complete distances called k-connected complete distances  and 
give an algorithms for finding approximations of a given dissimilarity mapping by a k-connected 
complete distance with respect to the L∞ norm. 

研究分野： 組合せ最適化

キーワード： 組合せ最適化　超距離　木距離　アルゴリズム　系統樹推定問題

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
pが有限の場合のLp-最小増加超距離問題に対して分枝限定法や近似アルゴリズムが提案されているが，これらは
計算時間の観点から解の品質に関して満足できるものではない．本研究で開発したこの問題に対する局所探索ア
ルゴリズムは現実的な時間内で高品質な解を生み出すことができるため，系統学の研究に対して重要な貢献を与
える．
閉路完全距離の，それに関連する集合族による特徴付けは，重複クラスタリング及び系統樹推定問題の分野にお
いて理論的な基礎を与える．また，任意の相違写像をk-連結完全距離によって近似するための効率的なアルゴリ
ズムは，NP困難な最適化問題に対する近似アルゴリズムの可能性を示唆する．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 
系統学における重要な問題は，生物種間の相違を表わす行列（相違写像）が与えられたときに，
これらの生物種の進化の歴史を忠実に表現する系統樹を推定することである．系統樹のモデル
として最も基本的なものは超距離木である. 超距離木とは根から任意の葉への距離がすべて等
しいような枝重み付き根付き木である. 与えられた相違写像から系統樹（超距離木）を推定する
方法の一つとして最適化によるアプローチがある．M を対象とする生物種に対する相違写像と
する．系統樹推定問題に対する最適化によるアプローチでは，||M-DT||p を最小化するような
超距離木 T を求める．ここで，DT は T の葉間距離を表わす行列であり，||・||p は Lp-ノル
ムである．この問題は最良近似超距離木問題と呼ばれ，p = ∞のときは多項式時間アルゴリズム
が存在するが p < ∞のときは NP-困難である[5]．また，入力として与えられた生物種間の相違
は実際は真の相違の下限であるという場合がしばしばある．このような状況においては最良近
似超距離木問題に対して M ≦DT という制約を追加したものを考える方がより適切である．こ
の問題は最小増加超距離木問題と呼ばれ, 最良近似超距離木問題の場合と同様に p = ∞のとき
は多項式時間アルゴリズムが存在するが p < ∞のときは NP-困難である[5]．p < ∞の場合の最
良近似超距離木問題や最小増加超距離木問題に対して分枝限定法や近似アルゴリズムが提案さ
れている．しかしながら，分枝限定法の適用可能性は入力行列の次数が 30 以下であるような問
題のみに限定されている．また，近似アルゴリズムの精度は実用的に満足いくものではない． 

超距離木に対応して超距離と呼ばれる相違写像の概念がある．近年になって超距離の概念は
様々な形で一般化が成されているが，これらの一般化の中で特に本研究で着目するものが閉路
完全距離[6]である．閉路完全距離は，超距離の一般化であると同時に準超距離(quali-
ultrametric) [2] と呼ばれる相違写像の部分クラスである．超距離がその木表現である超距離
木に 1 対 1 に対応するのに対して，準超距離は指標付き準階層構造(indexed quasi-hierarchy) 
と 1 対 1 に対応する．指標付き準階層構造は，重複クラスタリング(overlapping clustering) 
の一つのクラスとして見ることができる．また，系統樹推定問題の文脈においても準階層構造に
よって生物種の進化をモデル化する研究が注目を集めている[3]. しかしながら，指標付き準階
層構造は非常に一般的な概念であるために，超距離の持つような豊かな理論というものは存在
していなかった． 
 
 
２．研究の目的 
 
本研究は，超距離（木）の一般化でありながら超距離（木）の持つ「良い」性質を保存している
準超距離（指標付き準階層構造）の部分クラスについて，その構造的性質を明らかにするととも
に関連する最適化問題に対する効率的なアルゴリズムを与えることを目的とする．これによっ
て重複クラスタリング及び新しい進化モデルへの応用に対して理論的基盤を提供することが可
能になる．具体的には以下の 3 つの研究課題について研究を行なう. (1) 最良近似超距離木問
題に対する局所探索アルゴリズムの開発, (2) 閉路完全距離のグラフ表現と閉路完全距離によ
る相違写像の近似, 及び，(3) k-連結完全距離による相違写像の近似理論の確立，である．以下
では, これらの研究課題について説明する. 
 
２．１ 最良近似超距離木問題に対する局所探索アルゴリズムの開発 
数理的最適化に対する一般的な手法の一つとして局所探索アルゴリズムがあるが，筆者の知る
限りにおいて最良近似超距離木問題あるいは最小増加超距離木問題に対する局所探索アルゴリ
ズムは存在しない．本研究ではこれらの問題に対する局所探索アルゴリズムを開発する． 
 
２．２ 閉路完全距離のグラフ表現と閉路完全距離による相違写像の近似 
閉路完全距離は指標付き準階層構造として超距離木を一般化したグラフ的概念によって表現可
能である．これを閉路完全距離グラフと呼ぼう．近年系統樹推定問題の文脈において，超距離
（木）よりも現実の進化過程を記述する能力が高いモデルの研究が活発に行われているが[3]，
筆者は閉路完全距離（グラフ）が超距離（木）を一般化した進化のモデルの有望な候補であると
考えている．この一般的な進化のモデルにおいて最も基本的な問題は最良近似閉路完全距離問
題である．すなわち，与えられた相違行列を最も良く近似する閉路完全距離を見出す問題である．
L∞-ノルムに関して最良近似閉路完全距離問題については，Ando et al. [1] によって定義され
た subdominant 閉路完全距離を用いることによって最適解を得ることが可能であるが，この問
題は有限の p に対する Lp-ノルムに関しては未解決の問題である．本研究では有限の p に対す
る最良近似閉路完全距離問題に対するアルゴリズムを開発することを目標とする． 
 
２．３ k-連結完全距離による相違写像の近似理論の確立 



前述したように閉路完全距離は超距離の一般化である．この一般化がどのよう行われたかいう
ことを注意深く観察することによって閉路完全距離のさらなる一般化が自然に導かれる．これ
を k-連結完全距離と呼ぼう．k-連結完全距離とそれに対応するグラフ構造は，閉路完全距離（グ
ラフ）よりもさらに高い記述能力を持つ進化のモデルとして有用であると考えられる．さらに，
k-連結完全距離は重複クラスタリングにおける指標付き準階層構造の良い性質を持った部分ク
ラスを構成していると予想している．任意の相違写像に対して subdominant 超距離（閉路完全
距離）が存在して，それが与えられた相違写像を L∞-ノルムの意味で最良近似することが知られ
ている．本研究では，この性質は k-連結完全距離においてもそのまま成り立つということを示
し，さらに，任意の k に対して subdominant k-連結完全距離を見出す効率的なアルゴリズムを
開発する． 
 
３．研究の方法 
 
３．１ 最良近似超距離問題に対する局所探索アルゴリズムの開発 
最小増加超距離木問題は，重みが与えられていない２分木を全探索することによって解くこと
が可能であることを示すことができる．したがって，２分木に対して適切な近傍概念を定義する
ことによって局所探索アルゴリズムの設計が可能となる．系統樹推定問題の一つである最大節
約問題（maximum parsimony problem）に対して SPR 近傍と呼ばれる２分木の近傍概念に基づく
局所探索アルゴリズム[8] が知られている．また，与えられた相違行列を最も良く近似する（超
距離木とは限らない）枝重み付き木を求める問題（最良近似木問題）の p = 2 の場合に対して
は，NNI 近傍に基づく局所探索アルゴリズム[7] が提案されている．本研究では，これらの２分
木の近傍概念を用いて最良近似超距離木問題と最小増加超距離木問題に対する局所探索アルゴ
リズムを開発する．さらにその有用性を数値実験によって検証する． 
 
３．２ 閉路完全距離のグラフ表現と閉路完全距離による相違写像の近似 
本研究ではまず，与えられた閉路完全距離に対してそれを表現する閉路完全距離グラフを構成
する多項式時間アルゴリズムを開発する．このアルゴリズムは，Ando et al. [1] において与
えた subdominant 閉路完全距離を求めるアルゴリズムを変形することによって構成が可能であ
ると予想している．このアルゴリズムの完成後，計算機で自動生成された閉路完全距離グラフを
観察することによって閉路完全距離グラフの特徴付けを与える．次に，閉路完全距離による相違
関数の近似アルゴリズムとして局所探索アルゴリズムを提案する．このアルゴリズムでは，最良
近似超距離木問題に対する局所探索アルゴリズムで用いられたアイデアが用いられる．すなわ
ち，この局所探索アルゴリズムで用いられる近傍として閉路完全距離グラフに対する局所的変
形操作によって定義されるものを用いる．さらに，開発したアルゴリズムの性能を評価するため
に計算機実験を行う. 
 
３．３ k-連結完全距離による相違写像の近似理論の確立 
L∞-ノルムに関する最良近似超距離問題は subdominant 超距離 [4] を用いることによって多項
式時間で解くことが可能である. Chepoi et al. [4] は，subdominant の概念を超距離を含む
より広い概念へと拡張している. 筆者は, Chepoi et al. の理論に基づいて L∞-ノルムに関す
る最良近似 k-連結完全距離問題も, これと同様に subdominant k-連結完全距離を用いることで
解くことができることを示す. さらに, subdominant k-連結完全距離を求める効率的なアルゴ
リズムを開発し, その性能を計算機実験によって評価する. 
 
 
４．研究成果 
 
４．１ 閉路完全距離に関連する 2-階層構造による特徴付け 
超距離は指標付き階層構造との間に 1 対 1 対応が存在し，超距離の一般化である 2-超距離は指
標付き 2-階層構造との間に 1 対 1 対応が存在する．閉路完全距離は超距離の一般化であり，か
つ，2-超距離の部分クラスである．したがって，閉路完全距離は指標付き 2-階層構造の部分ク
ラスに対応する．本研究では，この指標付き 2-階層構造の部分クラスを，指標付き「無閉路」2-
階層構造として特徴付けた．この特徴付けによって閉路完全距離の特徴付けが導かれる．さらに，
任意の閉路完全距離が与えられたときに，対応する無閉路指標付き 2-階層構造を出力する
O(n2log n)時間アリゴリズムを与えた．ここで，n は与えられた閉路完全距離が定義される台集
合のサイズである． 
 
４．２ 閉路完全距離に関連する 2-階層構造に対する凝集的クラスタリング 
階層クラスタリングとは, データの集合をいくつかの集合に分割するクラスタリング手法の一
種である. この手法は単元集合だけからなる状態から出発し，クラスタ間距離が最も近い 2 つ
のクラスタを併合する. この併合をすべての要素が 1 つのクラスタに含まれるまで繰り返し, 
クラスタの階層を生成する.階層クラスタリングにはクラスタ間距離の定義の違いにより，単純
連結法や完全連結法などがある. 階層クラスタリングによって生成されるクラスタの階層は指



標付き階層構造であり, 指標付き階層構造には超距離と呼ばれる相違写像のクラスが一対一に
対応する.閉路完全距離には指標付き無閉路 2-階層構造が一対一に対応する．指標付き階層構造
の各階層は与えられた台集合の分割であるのに対して, 指標付き無閉路 2-階層構造の各階層に
ある異なる 2 つの集合は交わりを持つことが許される.本研究では階層クラスタリングの代表的
なアルゴリズムである単純連結法と完全連結法を拡張して, 指標付き無閉路 2-階層構造を出力
する階層重複クラスタリングアルゴリズムを開発した.  
 
４．３ 最小増加超距離問題に対する局所探索アルゴリズムの開発 
p=1 及び 2 に対する Lp最小増加超距離木問題に対する部分木交換操作と呼ばれる 2 分木の
変形操作に基づく局所探索アルゴリズムの効率的な実装方法を開発した．さらに数値実験
によって，このアルゴリズムが既存の実装方法よりも理論的にも実際的にも効率的である
ということを示した． 
 
４．４ Subdominant k-連結完全距離の特徴付けとそれに対するアルゴリズム 
閉路完全距離の自然な一般化として，任意の正整数 k に対して k-連結完全距離の概念を導入
し，任意の相違写像 d に対してその subdominant k-連結完全距離が存在することを証明した．
さらに，subdominant k-連結完全距離の特徴付けを与え，その特徴付けに基づいて，任意の相違
写像に対してその subdominant k-連結完全距離を求める O(kn4)時間アルゴリズムを与えた．ま
た, 任意の相違写像に対する連結完全度の概念を導入し, 連結完全度を求める O(n5) 時間アル
ゴリズムを与えた. 
 
４．５ 部分木距離を表現する木を求めるアルゴリズムの開発 
超距離木を緩和した系統樹の概念として枝重み付き木があり，これに対応する相違写像が
木距離である．この一般化に関連する最適化問題として，与えられた相違行列を木距離で近
似する問題が超距離木最適化問題と同様に定義される．ここで最も基本的な問題は，任意の
相違写像が与えられたときにそれが木距離かどうかを判定し，もしそうであればそれを表
現する枝重み付き木を求める問題である．この問題は古くから多くの研究成果がある．部分
木距離とは木距離を一般化した概念であり，重み付き木とその部分木の集合によって定義
される．本研究では，与えられた任意の相違写像が部分木距離であるかを判定し，もしそう
であればそれを定義する重み付き木とその部分木の集合を求める最適な時間計算量を持つ
アルゴリズムを開発した． 
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