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研究成果の概要（和文）：　本研究においては、進化計算アルゴリズムの改良として混合分布モデルへの拡張を行った
BOA-MD、局所探索との融合を行ったBHCS、MINLP (Mixed-Integer Non-Linear Programming)のためのARGAおよびBRGAを
開発するとともに、進化計算の大規模並列化としてメニーコアアーキテクチャにおける大規模並列実装を行うとともに
、クラウド環境への展開も図った。
　現実の問題に対する適用例として、MINLP問題としてのクラウド資源最適化問題や、薬剤の構造を自動的に最適化す
ることを目指したde novo Ligand Docking問題等へ適用し、その有効性を検証した。

研究成果の概要（英文）：We have developed a series of evolutionary algorithms such as BOA-MD, an extension
 of BOA introducing mixture distributions, BHCS by combining BOA with local search, ARGA and BRGA for MINL
P (Mixed-Interger Non-Linear Programming). We also developed large-scale parallel evolutionary algorithms 
in a many core architecture and cloud computing environment.

As applications to real-world problems, we applied evolutionary algorithms to optimal resource allocation 
problem in cloud computing environment as a MINLP problem, de novo ligand docking problems to find promisi
ng structures of medicines automatically, and so on, to show the effectiveness of our approach.
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 
 近年のテラフロップス級、ペタフロップス
級のスーパーコンピュータの開発およびグ
リッドコンピューティングの発展により、大
規模な最適化問題を一度に解くことを目指
した大規模並列最適化アルゴリズムが現実
性を増してきており、研究開発プロセスの大
幅な効率化、スピードアップを図ることが期
待されている。 
 現実問題の設計において大規模な最適化
を行う場合、設計者の経験則に基づき部分問
題（部品など）に分割した上で、それぞれの
部分問題について、その問題にあわせてチュ
ーニングされた最適化アルゴリズムを用い
ることが多い。そのような人手による問題分
割を行うことなく、大規模な問題をそのまま
で一度に解こうとする”Big-Bang”的なアプ
ローチを可能とするスケーラブルなアルゴ
リズムを開発することで、人間の研究者・設
計者は問題を定式化するだけで良く、解の探
索を大規模計算資源にまかせることが期待
される。従来は計算機の能力およびコストの
問題から、このようなアプローチは非現実的
であったが、計算機の性能向上、コスト低下
により現実的になりつつある。 
 目的の実現のためには、問題の構造を動的
に分析しつつ最適化を行うことで広範囲の
問題を安定的に解ける「ロバスト」かつ「ス
ケーラブル」なアルゴリズムの開発が必要条
件となる。ロバストな進化計算アルゴリズム
の開発に関しては、我々の研究グループによ
り、リンケージ同定など遺伝子間の相互依存
関係を動的に検出しつつ最適化を進める手
法を開発してきた。また、超大規模問題を解
くためのスケーラブルな並列化の試みとし
て、進化アルゴリズムによる Billion-bit級の
超大規模最適化問題の解法に関する研究が
なされている。 
 さらに、我々の研究グループでは、北海道
大学の保有するスパコン(5.4TFlops) 上にて、
複雑なリンケージ構造を有する 50 万ビット
のテスト関数の最適化問題を、リンケージ同
定を行いつつ解くことに成功している。ここ
で用いられたリンケージ同定アルゴリズム
D5は、スケーラビリティにおいて BOAより
も優れているがそれでも O(l2)の計算量を必
要とし、スパコンでも 1日以上の計算を必要
としている。 
 
２．研究の目的 
 
 以上の背景およびこれまでの研究成果に
基づき、本研究においては、ロバストかつス
ケーラブルな進化計算アルゴリズムを開発
するため、リンケージ同定や確率モデルの構
築など依存関係の解析の対象となる遺伝子
座群を適切な基準で選択することで、大幅に
解析やモデル化のコストを削減し、スケーラ
ビリティを向上させるための方法論につい

て研究を進める。具体的には、混合ベイジア
ンネットワークなど、複雑な確率モデル構築
を可能とすることで、計算コストの増加を抑
えつつ適切な遺伝子解析を行うことで、効率
的かつ高精度なリンケージ同定やモデル構
築を行うための理論的な基盤を確立する。 
 大規模並列化にあたっては、クラスタシス
テムにおける実装に加えて、マルチコア、メ
ニーコアアーキテクチャへの実装を行い、近
年の大規模計算環境に適合した大規模並列
化を実現する。本研究では特に、1 チップあ
たり数百程度の多数のコアから構成される
GPGPUアーキテクチャへの展開を図る。具
体的には、GPGPUの開発フレームワークで
ある CUDA を用いたアルゴリズムの大規模
並列化を行うとともに、多数の GPGPUから
構成され、高いコストパフォーマンスでテラ
フロップス超級の演算性能を達成できる
GPGPUクラスタシステムを前提としてシス
テムの実装を行う。GPGPUアーキテクチャ
においては、多数の計算コアを並列に用いる
ことが可能であるが、使用可能なローカルメ
モリなどに制約が多く、単純な並列化は困難
であり、アーキテクチャの条件を十分考慮し
たアルゴリズムの開発および実装が求めら
れる。 
 さらにグリッドコンピューティング・クラ
ウドコンピューティングなど現実の大規模
分散システム環境への展開を図る。グリッド
環境下における問題解決支援システムにつ
いては、我々の研究グループで開発が進めら
れ、小規模なプロトタイプを構築することが
できているが、本研究においてはその成果を
踏まえて、大規模なグリッドコンピューティ
ングシステム・クラウドコンピューティング
環境への展開を図る。 
 
３．研究の方法 
 
 平成２２年度においては、主にスケーラブ
ルなリンケージ同定、および確率モデル構
築による進化アルゴリズムの開発を中心に
研究を進める。特に複雑な遺伝子間の依存
関係を考慮しつつ現実的な計算時間で最適
化を行うこと、さらに並列化に向いている
ことなどを判断基準として、モデル構築の
高度化を実現する。 
 平成２３年度以降においては、アルゴリ
ズムの検証、改良を行うとともに、開発さ
れたアルゴリズムの大規模並列化、メニー
コアアーキテクチャへの対応を実現する。
平成２３年度においては、主にアルゴリズ
ムの検証、改良を中心に行い、平成２４年
度においては、大規模並列化、メニーコア
アーキテクチャへの対応、平成２５年度に
おいては、グリッド・クラウド環境への実
装を中心に研究を進める。 
 アルゴリズムの検証については、平成２２
年度において開発されたアルゴリズムの、大
規模ベンチマーク問題および、現実の大規模



組み合わせ最適化問題へ適用した実験を通
して、スケーラビリティおよび解の精度に関
する分析を行う。そこで得られた結果を基に
して、アルゴリズムの改良およびそのパラメ
ータ設定に関する理論的、実験的検証をさら
にすすめる。 
 大規模並列化に関しては、クラスタ型の相
互通信による並列化、マルチコア CPU への
対応に加えて、比較的粒度の小さい演算装置
を多数備えたメニーコアアーキテクチャの
一つであるGPGPUにおける大規模並列化に
向いた並列化手法の開発をすすめる。 
 さらに、現実の複雑かつ大規模な最適化問
題へ開発された大規模並列アルゴリズムを
適用し、その有効性を検証するとともに、グ
リッドコンピューティングやクラウドコン
ピューティングなど現実の大規模並列分散
システムへの展開を図る。 
 
４．研究成果 
 
(1) 進化計算アルゴリズムの改良 
 
 進化計算アルゴリズムの改良については、
確率モデル構築による進化計算アルゴリズ
ムである Bayesian Optimization Algorithm 
(BOA)において、その確率モデルにおいて、
複数の Bayesian Network を混合した確率モ
デルへの拡張を行った手法、BOA-MD (BOA 
with Mixture Distribute)を開発し、その有
効性を複雑な問題構造を有する最適化問題
において検証した。さらに、確率モデル構築
において、スキーマ上での曖昧性を考慮しつ
つ局所探索を融合させる手法についても検
討をすすめ、BHCS (BOA with Hill-Climbing 
on Schemeta) と呼ばれる手法を開発し、そ
の有効性をテスト関数において検証した。 
 さらに、現実の設計問題等を解くために必
要となる、整数および実数の変数が混在した
非線形計画問題の解法として、進化計算手法
を適用するための研究を行った。具体的には、
広範囲の実数空間を部分空間に分割し、その
探索の精度をバイナリ型の遺伝的アルゴリ
ズムにより動的に制御しながら探索をする
BRGA (Binary-Real coded GA)、適応的に精
度を制御するARGA (Adaptive Resolution GA)
を開発し、各種の代表的なベンチマーク問題
において従来手法と比較した優位性を検証
している。さらに制約付き最適化問題への対
応を行うための動的制約制御アルゴリズム
の導入を行った。その探索性能について評価
するため、CEC2010 ベンチマーク問題での検
証実験を行い、その有効性を確かめることが
できた。 
 
(2)メニーコアにおける大規模並列化 
 
 大規模かつ複雑な問題のための進化計算
手法の開発、およびメニーコアアーキテクチ
ャにおける大規模並列実装の両面から研究

を行った。メニーコアアーキテクチャの実装
に関しては、GPGPU のフレームワークである
CUDA を用いた実装を行った。 
対象問題としては、組み合わせ最適化問題と
して有名な問題の一つである巡回セールス
マン問題において、百万都市レベルの超大規
模問題の解決を目指した手法の開発を行っ
た。具体的には Zoning Crossover と呼ばれ
る部分領域情報に基づく部分経路の生成手
法を導入した交叉手法を開発することで、大
規模な巡回セールスマン問題を進化計算に
よる効率的に解くことを可能とした。 
 
(3)現実の大規模最適化問題への適用 
 
 具体例としては、現実の設計問題で多く見
られる、整数と実数が混在した複雑な最適化
問題であるMINLP(Mixed-Integer Non-Linear 
Programming)への適用に加えて、創薬に必要
となる有望な薬剤構造を発見する探索問題
である、De Novo Ligand Docking 問題への適
用を行った。 
 MINLP への適用については、その GPGPU 向
けの実装を行うことで、MINLP のベンチマー
ク問題において、CPU の数倍から数十倍の高
速化を実現することができた。その応用とし
て、クラウドコンピューティングにおける資
源割当最適化問題への適用を行った。当該問
題は、仮想化された計算資源をそのアプリケ
ーションシステムの必要性に応じて物理資
源上に最適配分する必要が有り、多数の仮想
マシンについてその割当先となる物理マシ
ンの ID や割当資源量など、数多くの整数お
よび実数のパラメータが混在する混合整数
計画問題として定式化される。そのような多
数の整数、実数が混在した困難な最適化問題
を解決する手段として、BRGA が有効であるこ
とを検証した。 
 創薬への応用については、薬剤の構造を自
動的に最適化する手法である de novo Ligand 
Docking 問題を対象に成果をあげた。具体的
には、そのエネルギー計算に大量の計算量を
要するため、CUDA による大規模並列実装を行
い、GPU における各スレッドで並列に有望な
薬剤構造に関する局所探索を行う手法を提
案することで、並列化の効率を向上させるこ
とができた。結果として、従来の CPU による
実装では現実的な時間で解を得られなかっ
たところ、数日程度で必要な薬剤の構造を得
ることに成功した。本研究の成果として、肝
臓疾患に有望となる薬剤構造の候補を自動
的に生成することができ、有望な薬剤構造の
データベースである ZINC データベースに正
式登録された。 
 
(4)クラウドコンピューティングへの展開 
 
 当初の計画では、進化計算の GPU における
大規模並列実装が中心であったが、その部分
についてはおおむね成果をあげたため、クラ



ウドコンピューティング環境下における大
規模並列実装についても検討進め、多数のバ
ーチャルマシン、演算コアを利用できる
Infrastructure as a Service (IaaS）環境
を前提とし、Hadoop による大規模並列データ
処理環境における大規模並列化に加えて、
CloudFoundry による先端的な Platform as a 
Service (PaaS)環境への実装についても検討
を進めることができており、当初の計画を上
回る成果をあげた。 
 具体的にはクラウド環境における
MapReduce による大規模並列化について、進
化計算を用いた代表的な機械学習アルゴリ
ズムである Classifier System の Hadoop に
よる大規模並列実装を行い、ログデータから
不正侵入パターンを学習する侵入検知問題
へ適用することで、大規模なデータを高速に
学習するためのフレームワークを実現した。 
 さらに、クラウドコンピューティングで近
年注目を集めている PaaS 環境における大規
模並列実装についても検討を行い、代表的な
汎用 PaaS 環境である CloudFoundry 上におい
て、多数のバーチャルマシンを用いた
Interactive Evolutionary Computation 
(IEC)の大規模並列実行環境を実現し、多数
のユーザからの入力に対応して自律的な進
化を実現することのできるプロトタイプシ
ステムを構築した。 
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