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研究成果の概要：大規模グラフ集合を効率的に検索するため，数値的方法と組み合わせ的方法

による部分グラフ同型性判定(あるグラフが別のグラフに含まれるかどうか判定すること)手法

を開発した．行列の固有値に関する Interlace 定理に基づいたグラフ索引手法とグラフフィル

タリング手法を提案すると共に，Messmer らの提案したグラフ分解に基づく部分グラフ同型探

索アルゴリズムの改良を行った．これらの提案手法について人工的に生成したデータや実際の

データを利用して評価実験を行い，その有効性を検証した． 
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                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
2007 年度 1,800,000 540,000 2,340,000 

2008 年度 1,600,000 480,000 2,080,000 

年度    

年度    

  年度    

総 計 3,400,000 1,020,000 4,420,000 

 
 
研究分野：データ工学 
科研費の分科・細目：情報学・メディア情報学・データベース 
キーワード：グラフ，固有値，グラフ分解，構造データ 
 
１．研究開始当初の背景 
近年データベースは従来よりも大規模で複
雑な構造を持つ情報の管理が求められるよ
うになった．XML や化合物，遺伝子などのデ
ータを計算機で処理する際は，抽象化されラ
ベル付きグラフとして扱われることが多い．
そのため，大量のグラフから必要なグラフを
効率的に検索するための索引方法(Yan ら
(2004))，頻出部分グラフを発見する方法（グ
ラフマイニング）(Huan ら(2004))等様々な研
究が進められている． 
 

２．研究の目的 
(1)数値的方法による構造データ検索 
グラフを検索する際の基本的問題の一つは，
あるグラフが別のグラフを内部に含むかど
うかを判定すること(部分グラフ同型判定問
題)であり，NP 完全であることが知られてい
る．この問題に対して VF2(Cordella ら
(2004))や Ullmann(1976)などの組み合わせ
的方法によるアルゴリズムが開発されてい
る．ところで，グラフを隣接行列や接続行列
として表現すると数値的方法を利用するこ
とができる．これにより上記のような組み合
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わせ的方法では処理の困難な大きなサイズ
のグラフについて処理が可能となることが
期待される．形の似たグラフを検索すること
を目的として，これまでにも数値的な方法を
利用したグラフの索引手法の研究はあるが
(Shokoufandeh ら(1999))，本研究の基礎をな
す Interlace 定理(ある行列とその部分行列
の固有値に関する事実．以下参照．)に基づ
くものや，部分グラフ同型判定を直接扱った
ものは見られない． 
 
(Interlace 定理)対称行列 A の n 個の固有値
を{a(1),a(2),…,a(n)}(a(1)≦a(2)≦…≦
a(n))とする．S を StS = I を満たす n×m(m
＜n)の実行列であるとし，対称行列 B を B = 
StAS と定義する．B の m 個の固有値を
{b(1),b(2),…,b(m)}(b(1) ≦ b(2) ≦ … ≦
b(m))とすると，a(i)≦b(i)≦a(i+(n-m)) 
(i=1, …,m)が成り立つ． 
 
(2)組み合わせ的方法による構造データ検索 
VF2(Cordella ら(2004))や Ullmann(1976)な
どのアルゴリズムは2つのグラフの間の包含
関係を判定するものだが，一方で Messmer ら
(2000)はグラフ分解を用いて大量のグラフ
を同時に検索するための興味深い組み合わ
せ的アルゴリズムを提案した．しかし我々の
これまでの研究から，この方法が多くのメモ
リを必要とすることなど必ずしも期待通り
の性能を持たないことが分った．我々はこの
問題を改善しさらなる性能向上を目指す．
Yan ら(2004)は大量のグラフを同時に検索す
るための索引手法を提案しているが，索引構
築のためにグラフ集合から頻出部分グラフ
を発見する必要があり計算コストが大変高
い． 
 
３．研究の方法 
(1)数値的方法による構造データ検索 
グラフが別のグラフに含まれるかどうかと
いう問題は，行列の視点から見ると，ある行
列が別の行列を部分行列として含むかどう
かという問題になる．我々はこれまでに行列
の固有値に関する以下の定理を利用したグ
ラフの検索方法や索引方法を提案している．
グラフを隣接行列で表すと，主部分行列は，
誘 導 部 分グ ラ フを 表し て いる た め，
Interlace 定理を利用することで誘導部分
グラフでないものを見つけることができる．
誘導部分グラフではない一般の部分グラフ
は，主部分行列とはならないため，このまま
では Interlace 定理を利用できない．しかし，
Haemers (1995)は，グラフを隣接行列ではな
く，接続行列を利用した行列として表現する
と，部分グラフを主部分行列とすることがで
きることを指摘している．我々はこれらの事
実を部分グラフ同型判定処理の前処理とし

て利用する．Interlace 定理を使って検索対
象のグラフをフィルタリングすることで部
分グラフ同型判定処理を効率化できると共
に，固有値の計算に関する様々な知見を利用
することができる．固有値計算における知見
を利用した処理の効率化や索引方法の改良
など様々な課題が残されており，本研究では
それらの解決を目指す． 
 
(2)組み合わせ的方法による構造データ検索 
Messmer らは，あるグラフに含まれるものを
グラフ集合の中から効率的に検索する方法
を提案した．そのアイデアは，検索対象のグ
ラフ集合について，事前にそれぞれお互いの
共通部分を，計算コストが大きくなり過ぎな
い範囲でできるだけ発見しておくことであ
る．これによって共通部分に対する処理の繰
り返しを避けることができる．これまでの研
究からMessmerらの方法では大量のメモリが
必要となり，あまり大規模なデータを処理で
きないことが分った．その原因の一つはグラ
フ分解の際に連結性を考慮しないことにあ
った．我々はこの点を改良すると共に，グラ
フ分解によって得られた構造を利用した処
理の効率化方法を提案し，実験によりその有
効性を確認している．本研究ではさらに，部
分グラフ同型判定処理方法の改良などによ
りこの手法の改良を行う． 
 
４．研究成果 

(1)数値的方法による構造データ検索 

①二分法を利用した固有値比較手法 
グラフの固有値がinterlaceすることを調べ
る場合，グラフの固有値の大小関係を比較す
ることになる．その際，個々の固有値につい
て厳密な値を計算する必要はなく，大小関係
が比較できる程度まで固有値の含まれてい
る範囲が求められればよい．そこで，二分法
を利用して二つのグラフの固有値を並行し
て求めながら，固有値の比較のために必要な
精度まで固有値を求めるアルゴリズムを開
発した．この手法では，固有値が interlace
しないと分かった時点で処理を終えること
ができるので固有値計算のコストを減らす
ことができる．実験により，全固有値を計算
した後に Interlace 定理を用いる手法より 2 
分法に基づくInterlace定理の利用手法の方
が処理が速いことを確認した． 
 
②ラベル付きグラフのフィルタリングのた
めの行列サイズ縮小手法 
グラフの固有値を計算する際に必要な行列
のサイズを縮小する事で，計算コストを減ら
すと共に，Interlace 定理による部分グラフ
同型性の判定精度を改善する事ができる．部
分グラフ に使用されているラベルは，元の
グラフに全て含まれている事を利用して，部



 

 

分グラフではないグラフをフィルタリング
する．また，部分グラフに含まれないラベル
を持つ頂点と枝は，部分グラフ同型性判定に
影響を与えないため削除することにより，行
列サイズを縮小することができる．人工的に
生成したデータを用いた評価実験により，提
案手法が有効である事を確認した． 

 

③固有値を利用した構造データの索引手法 1 
Interlace 定理を用いることで，あるグラフ
が別のグラフの誘導部分グラフではないこ
とを数値比較によって判定することができ
る．しかし，この方法では部分グラフでない
ことしか判定できないため，改めて組み合わ
せ的な方法で部分グラフ同型判定を行う必
要がある．我々は，Interlace 定理と固有値
に基づく 2 分木を用いた索引と，多分木を用
いた索引を提案した．2 分木を用いた索引は
各ノードにおいてグラフの固有値の中央値
を求め，その値に従ってグラフを 2 分割する．
これを木の高さだけ繰り返し，分割されたグ
ラフの部分集合を葉に格納する．グラフ問い
合わせの際，各ノードに格納されている中央
値と対応する問い合わせの固有値とを比較
しながら木を探索し，辿り着いた葉に含まれ
るグラフを候補グラフとする.これにより，
問い合わせを含まないグラフを少ない判定
回数で除去することが可能である．多分木を
用いた索引はデータ構造を 3 分木以上に拡
張した手法であり，同じ条件であれば 2 分木
を用いたインデクスよりも多くのグラフを
除去することが可能である． 
 
④固有値を利用した構造データの索引手法 2 
2 分木や多分木を用いた索引手法では
Interlace 定理の条件式の一部しか利用して
いないため，索引の探索のみではグラフをほ
とんど除去できない場合があった．そこで，
Interlace 定理の条件式の逐次的判定を必
要としない新たな索引手法を開発した．この
索引では Interlace 定理によるグラフの包
含関係に基づいてグラフが格納されたノー
ドを連結する．あるグラフの固有値が別のサ
イズの小さいグラフの固有値と Interlace 
定理の条件式を満たすとき，そのグラフは別
のグラフに interlace されるという．データ
ベース中のグラフ g とｈについて，g がｈに
interlace されるならｈをｇの子ノードと
する．この処理をデータベース中のすべての
グラフについて行うことでデータ構造を構
築する．問い合わせを用いてデータ構造を探
索することで，逐次的に Interlace 定理の条
件式を判定するよりも効率的に処理するこ
とが可能である．提案した手法を評価するた
めに，実データである AIDS  Antiviral 
Screen データと，人工的に生成したデータを
用いて実験を行った．AIDS  Antiviral 

Screen データについては，Cheng ら(2007)
によって提案されたグラフ索引手法である
FG-Index と比較した．実験の結果，提案手
法は FG-Index に処理時間の面では劣ってい
るが，FG-Index が扱うことができないグラ
フを処理できることを確認した．提案手法が
2 分木や多分木を用いたインデクスよりも有
効であることも確認した．また，提案手法を
利用することで，部分グラフ同型判定の組み
合わせ的手法であるVF2だけを用いる場合よ
りも効率的に部分グラフを判定することが
分かった． 
 
(2)組み合わせ的方法による構造データ検索 

①グラフ分解による非連結グラフの効率的
処理 
入力グラフ(問い合わせグラフ)とモデルグ
ラフ集合(グラフデータベース)内の各グラ
フを連結グラフに限定し，さらにグラフ分解
時に常に連結グラフに分解すると，検索時の
マッチングパターンの増加を抑えることが
できる．これによって，より大規模なグラフ
集合の処理が可能となるが，入力グラフ，モ
デルグラフが連結グラフに限定されてしま
うため，Messmer らの手法では可能であった
非連結グラフの部分グラフ同型判定ができ
ない．そこで，入力グラフ，モデルグラフが
非連結である場合に対応できるようモデル
グラフが非連結グラフの場合，入力グラフが
非連結グラフの場合それぞれについて処理
を追加した．モデルグラフが非連結グラフの
場合，モデルグラフの各連結成分の入力グラ
フに対する部分グラフ同型判定については
既存の手法を利用できる．しかし，あるモデ
ルグラフの連結成分が全て入力グラフに含
まれていても，そのモデルグラフが入力グラ
フに含まれているとは限らないため，各連結
成分の部分グラフ同型判定結果を使って元
のモデルグラフが入力グラフの部分グラフ
であるかどうかを判定する処理を追加する．
入力グラフが非連結グラフの場合，入力グラ
フに枝を追加して連結グラフにする．連結グ
ラフになった入力グラフとモデルグラフ集
合とで部分グラフ同型判定を行い，入力グラ
フの部分グラフと判定されたモデルグラフ
については追加した枝を含むかどうかを調
べることで正しい判定結果を得る．このとき，
枝のラベルの付け方を工夫することで処理
を高速化する．モデルグラフ集合で用いられ
る枝のラベルが既知である場合には，入力グ
ラフに追加する枝にモデルグラフ集合内で
使用されていないラベルをつける．これによ
り，入力グラフの部分グラフであると判定さ
れたグラフが追加された枝を含むことは起
こり得ず，そのグラフは確実に枝を追加する
前の入力グラフにも含まれることになる．人
工データを用いた評価実験により，提案手法



 

 

の有効性を検証した． 
 
②再帰的な処理による部分グラフ同型性判
定処理の効率化 
Messmer らの手法では，モデルグラフ集合内
の各グラフを再帰的に分解してできるデー
タ構造を予め構築するが，その際各グラフ間
の共通部分がデータ構造内で共有される．こ
のデータ構造を利用して誘導部分グラフ同
型問い合わせを処理する．Messmer らのアル
ゴリズムでは，下位のグラフと問い合わせグ
ラフとの誘導部分グラフ同型から，上位のグ
ラフと問い合わせグラフとの誘導部分グラ
フ同型を発見し，データ構造内の全てのグラ
フをボトムアップに処理する．我々は，この
処理を再帰化することによって冗長な計算
を削減する手法を開発した．すなわち，ある
グラフから問い合わせグラフへの誘導部分
グラフ同型を返すアルゴリズムは，その子に
対する同じアルゴリズムによる問い合わせ
の結果を用いて答えを返す．このとき，子の
一方が誘導部分グラフ同型を一つも返さな
ければ，もう一方に対する問い合わせは行わ
ない．この再帰的な処理により，必要のない
ノードへの問い合わせが無くなり，冗長を削
減することができる．モデルグラフ集合内に
問い合わせグラフへの誘導部分グラフ同型
を一つも持たないグラフが多いほど，多くの
冗長ノードが多いため，削減効果は高くなる．
処理の再帰化によって，さらに局所的な問い
合わせ（モデルグラフ集合の任意の部分集合
内のグラフから問い合わせグラフへの誘導
部分グラフ同型を検出する問題）にも効率的
に対応することが可能になる．Messmer らの
手法では，たとえ局所的な解しか必要として
いなくても，通常の問い合わせと同じように，
データ構造内の全てのノードを処理しなけ
れば，局所的な問い合わせに対応できない．
しかし，再帰的なアルゴリズムであれば，必
要なノードのみ問い合わせることができ，よ
り効率的な処理が可能になる．評価実験にお
いて，化合物データベースおよび人工データ
を用いて提案手法と Messmer らの手法，一対
一の誘導部分グラフ同型検出による逐次処
理を比較し，提案手法の有効性を示した． 
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