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研究成果の概要（和文）：グラフ描画において，直線描画と上向き描画を拡張した理論，および，１－平面再埋
め込み可能性を導出した．各点にアイテムが与えられたグラフから共通アイテムの集合が極大となる誘導連結部
分グラフを列挙する多項式遅延アルゴリズムを設計した．点対比較可能グラフ(PCG)を特定する方法を線形計画
法の択一定理と整数計画法への定式化を利用することにより構築した．学習済みの人工ニューラルネットワーク
を用いて，指定の物性値を有する化学グラフを設計する問題を整数計画問題として定式化を行い，整数計画問題
を解いて得られた化学グラフの構造異性体を列挙するアルゴリズムの設計・実装を行った．

研究成果の概要（英文）：We have obtained a common generalization of straight-line and upward 
drawings; a theory of 1-plane re-embeddable drawings; a polynomial-delay algorithm for generating 
all induced connected subgraphs with maximal common item sets in a graph with items on vertices; and
 a method of finding all PCGs based on an integer programming formulation and an alternative theorem
 of linear programming. We have also formulated an integer program based method that infers a 
chemical graph with a desired chemical property using a trained artificial neural network and 
designed an algorithm for enumerating isomers of the solution of the integer program.  

研究分野：離散最適化，グラフ理論，ケモインフォマティックス

キーワード： 離散最適化　グラフ理論　アルゴリズム　整数計画法　動的計画法　ケモインフォマティックス

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
オペレーションズ・リサーチ(OR)の手法である数理計画法（線形計画法・整数計画法など）とコンピュータサイ
エンス(CS)の離散構造列挙アルゴリズムを組み合わせることで，グラフ構造の数学的問題を解き，化学グラフ列
挙決システムを構築した．本研究で示した方法論は，学術的には新しい研究分野の創成につながる可能性がある
点で重要である．また，計算機で化合物の分子構造を自動設計するシステムは実装・公開しており，今後利用が
広まれば社会的にも大きな影響を与えると考えられる．

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 情報工学的諸問題の多くは離散構造を有しており、これらを離散最適化問題として定式化す
ることで数学的に高度な議論の適用が可能になる。しかし一般に、分枝限定法、動的計画法や整
数計画法などの汎用的手法を原理的に適用するだけでは、効率の良いアルゴリズムを得ること
は期待できない。本研究では、広範な現実問題が共有する数学的な構造としてグラフ・ネットワ
ーク構造などを抽出し、構造特性を利用したアルゴリズムを設計することを目指す。 
 
２．研究の目的 
 グラフ構造設計、データマイニング、ケモインフォマテクスなどに現れる多くの問題は離散構
造を有し、離散最適化問題として定式化することができる。この定式化によって、問題の持つ計
算の複雑さの解明や、高度な数学的手続きの設計が行えるようになる。しかし、現実問題に現れ
る離散最適化問題の多くはNP-困難問題である。その解決法として、本研究では、グラフ・ネッ
トワークなどの離散構造上の問題に対して、最適解や実行可能解の列挙を正確に行うことが理
論的に保証されたアルゴリズムを主な研究対象とし、 a) 計算量の理論的評価、b) 性能の実験
的評価、c) 数理計画法ソルバーの利用の三つの観点からアルゴリズムの設計原理、アルゴリズ
ムの実装に関する技法について研究を行う。 
 
３．研究の方法 
 本研究では以下の三つの観点から研究を実施する。 
(1) 計算量の理論的評価：分枝限定法や動的計画法というアルゴリズムの動作原理に従い、最適
化や解の列挙アルゴリズムの設計を行い、計算機科学の観点で、アルゴリズムの計算量の時間計
算量・領域計算量の上界を入力サイズ n の関数 f(n) のオーダー O(f(n)) として理論的に導
く。特に、グラフ連結度、グラフ描画問題、グラフ構造列挙問題に対して厳密アルゴリズムの理
論的設計を行う。 
(2) 性能の実験的評価： 分枝限定法や動的計画法の設計原理に従い、離散最適化や解の列挙ア
ルゴリズムを設計した上で、提案法の有効性を、実装・計算機実験を通して確認する。 
(3) 数理計画法ソルバーの利用：高性能なソルバーが開発されている混合整数線形計画法へグ
ラフ・ネットワーク問題や離散最適化問題を定式化する方法を研究する。ソルバーの探索する領
域が大きく軽減されるように、同じ離散構造の制約条件を表現するために導入する変数や制約
条件の個数のオーダーを減らす方法や不必要な実行可能解を排除するために解の標準形を定義
する方法について研究を行う。 
 
４．研究成果 
 情報可視化に応用を持つグラフ描画問題において，枝当たりの交差が１回までとなるグラフ
の平面の埋め込みは１－平面的と言われる．１－平面的でない埋め込みも埋め込み直すことで
１－平面的にできることがあり，与えられた埋め込みが１－平面的に再埋め込み可能であるた
めの必要十分条件を求め，これに基づき線形時間の判定・再埋め込みアルゴリズムを設計した．
さらに，直線描画と上向き描画の共通の拡張である描画概念を導入し，その描画可能性に対する
理論的な研究結果を得ることができ，その結果の一つとして，１－平面的描画は常に上向き描画
を持つことを証明した． 
 各点に属性として幾つかのアイテムが与えられたグラフから共通アイテムの集合が極大とな
る点の部分集合で連結グラフを誘導するものを列挙する問題はデータマイニングの重要な問題
である．この列挙問題に対して多項式遅延アルゴリズムを設計し，さらに提案アルゴリズムがよ
り一般的な枠組みで動作することを証明した．これにより連結性を保存する極大な部分グラフ
を列挙する多くの問題に対して多項式遅延アルゴリズムの存在が明らかとなった． 
 生物進化の系統樹の構築に応用を持つ点対比較可能グラフ(Pairwise Comparability  
Graph)については，与えられたグラフが PCG であるかを判定する方法が知られていない．本研究
では，与えられたグラフが PCG であるかを特定するための方法を線形計画法の択一定理と整数
計画法への定式化を利用することにより構築し，節点数が８である PCG をすべて特定すること
に成功した．また，星型 PCG についてはそのグラフ構造の完全な特徴付けを発見し，これに基づ
き与えられたグラフが星形 PCG であるかは判定する多項式時間アルゴリズムを設計した． 
ループ付きグラフ，木状化学グラフの列挙は，グラフの同型性を考慮する点で難しい問題であ
るが，これらに対して分枝限定法よりも有効に働く動的計画法に基づいたアルゴリズムの設計
に成功した．特に，木状化学グラフの列挙に関しては，グラフを枝構造の頻度ベクトルに置き換
える新規発想に基づくもので，分子構造を推定するシステムにおける最終処理段階で，化学グラ
フの構造異性体を高速に生成するアルゴリズムの根幹を成すものとなっている． 
 化合物と構造の間の関係を学習し，これをもとに指定の物性値を有する化学グラフ（分子構造
のモデル）を設計する問題を混合整数線形計画問題として定式化を行い，整数計画問題を解いて
得られた化学グラフの構造異性体を分枝限定法・動的計画法で列挙するという化合物設計の枠



組みにおいて，いくつかの新しい研究を行った．まず，学習に用いる方法を従来から用いていた
人工ニューラルネットワーク以外に，線形回帰，決定木を用いる方法を開発し，対象となる物性
によっては，これらの機械学習による方法が優れた学習結果を示すことが認められた．さらに，
線形回帰に OR の線形計画法を組み合わせた新しい学習方法として適応線形回帰（Adjustive 
Linear Regression）を提案し，多くの物性に対して従来の性能を大きく上回る学習結果を得た．
線形回帰，決定木，適応線形回帰は人工ニューラルネットワークを用いるよりも必要となる混合
整数線形計画問題が簡単になるという利点がある．混合整数線形計画問題を解いて得られる化
学グラフは，物性値や分子構造など所望の条件を満たす答えであるが，この化学グラフからさら
に同じ条件を満たす構造異性体を生成する方法を二つ設計した．一つは，木状化学グラフの列挙
を高速に行う動的計画法を用いるもので，答えの化学グラフを木状化学グラフに分解し，それぞ
れの木状構造異性体を生成し，これらを統合する方法である．二つ目は，答えを求めた混合整数
線形計画問題に制約を付加することで，出力解の近傍を組織的に探索し，別の答えを効率よく生
成する方法である．以上の研究成果に基づき，扱える化学グラフの対象を木構造，単環構造，二
環構造，一般構造と順に拡大し，設計能力の高度化を進めることができた．開発した分子構造設
計アルゴリズムのプログラムコードは Github でマニュアルとともに公開をし，誰もが利用でき
るようにしている． 
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