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研究成果の概要（和文）：期間全体を通じてアルゴリズム構築のための基盤的な手法について，その端緒を得る
ことができた．一方で，「大事さ」に関する問題の収集は，想定の目標には到達できなかった．その具体的な原
因は，コロナ禍による人的交流の極端な減少による実問題の収集のハードルの高さが考えられる．昨今，機械学
習における説明可能性のみならず，非明示的な指標を背後に持った k-best 列挙などのアルゴリズムに対して，
一定程度，その説得力を持つことが要請されている．本課題終了後も，継続してこのような問題について取り組
んでいく．

研究成果の概要（英文）：Throughout the entire period, we were able to get a basic idea for a 
framework for developing enumeration or reconfiguration algorithms. However, the other goal, that 
is, revealing "what is the importance measure of problems" did not achieve. The specific reason for 
this may come from the difficulty of meeting people in the other field due to the extreme decrease 
in human interaction caused by the Corona disaster. Recently, when we develop an algorithm, users 
ask us to clarify "why such a solution is outputted?" This kind of explainability is highly demanded
 such as k-best enumeration, which have non-explicit indicators behind them as well as machine 
learning.  We will continue to address this topic after the completion of this project.

研究分野： 離散アルゴリズム
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研究成果の学術的意義や社会的意義
列挙問題，つまり，一定条件を満たした解を全て列挙する問題はさまざまな分野において見られる基礎的な問題
である．本研究成果の学術的意義は，本課題の一つの課題である種々の問題に対する列挙アルゴリズムの構築を
実際に行った点である．一方で，このアルゴリズムを利用して"解きたい問題"においては何に着目したら良いか
を導き出す，というもう一つの課題については成果を上げられなかった．この点については，今後同様の問題意
識を持って取り組み成果を上げていきたい．

※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 
 
大量に蓄積されたデータにより，私たちは新たな知識を発見できるようになった．一方で，その
大量さは同時にこれまで利用できたデータマイニングアルゴリズムを適用できない規模となっ
ている．この状況のもとで，我々は何もできないのだろうか？本研究は，そのような状況でも新
しいアプローチによってこれまで解くことのできなかった規模の問題を解いていくモチベーシ
ョンのもとで研究をスタートした． 
 
 
２．研究の目的 
 
本研究は，「近傍領域」と呼ばれる局所的な構造に着目することで，この状況を打破しようとい
うものである．現実の問題を解く上で重要なことは，ノイズなどを想定しない理想的な状況のも
とのモデル構築ではなく，シンプルな視点で問題を観察し，その観察から得られた情報，いわば
中間生成物を利用して，元の問題を解くことである．この視点に基づき，本研究では，着目した
データの重要性を高くする近傍領域を抽出する技術の開発を目標とする． 
 
 
３．研究の方法 
 
大量に蓄積されたデータにより，私たちは新たな知識を発見できるようになった．一方で，その
大量さは同時にこれまで利用できたデータマイニングアルゴリズムを適用できない規模となっ
ている．本研究では，「近傍領域」と呼ばれる局所的な構造に着目することで，この状況を打破
しようというものである．具体的には，次の二つの課題を設定した．これらの課題を克服するこ
とで，知識発見技術のさらなる発展を狙う． 
課題 1: 現実の問題に対する適切な「大事さ」に関するパラメータのモデル化 
課題 2: 課題 1で得られたパラメータを元に，近傍領域を効率よく計算するアルゴリズムの開発 
 
 
４．研究成果 
 
課題 1については，顕著な成果を上げることができなかった．一方で，課題 2について，予備的
な結果ではあるが幾つかの列挙アルゴリズム，組合せ遷移問題に対するアルゴリズム，及び困難
性を証明することに成功した．具体的には，マッチング，グラフ彩色，誘導木，葉の数や次数に
制約のある全域木，k-縮退グラフ，密グラフ，支配集合，阿弥陀籤などのグラフをはじめとする
離散構造を対象にした成果を得ることができた．以下では，それらの中でも 3つの成果について
述べる． 
 
A. シュタイナーグラフの列挙 

 
グラフとはさまざまな現実データを表現できる離散構造の一つである．下の図（[Conte, et 
al. MFCS2019]より引用）は，グラフの例である．グラフは点（数字とアルファベット）と
線からなっており，卑近な例としては鉄道網などがこのような形式で表現される．ここでの，
グラフの点を 2 種類に分ける．一つはターミナル頂点（ ,… , で表現），もう一つはシュ
タイナー頂点（数字で表現）である．ここでシュタイナーグラフとは，ターミナル頂点を全
て含み，かつ，全てのターミナル頂点間に経路が存在するようなグラフをいう．下図の薄字
になった部分を除いたものがシュタイナーグラフとなっており，このうち，どのシュタイナ
ー頂点を除いてもシュタイナー性は満たされない（このような性質を極小性を満たすとい
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う）．本研究の主結果の一つは，このようなシュタイナーグラフでも極小性を満たしたもの
を高速に発見し，列挙するアルゴリズムを構築した点である[Conte, et al. MFCS 
2019][Kobayashi, et al., PODS 2022]．さらに，この問題のある種の具体例が，長年の未
解決問題と同等以上に難しいことも証明した[Conte, et al. MFCS 2019]．これらの成果は，
理論重視の国際会議及びデータベースの応用重視の国際会議で採択されており，学術的な成
果は大きい．また，「ターミナル頂点は重要である」という観点に立つならば，本研究の課
題 1において，このような頂点が重要視されるケースでは有用なアルゴリズムである． 
 
 

B. オイラー路の列挙 
 
オイラー路とは，グラフの辺をちょうど 1回ずつ辿って得られる路のことを言う．下の例で
は，1 → 2 → 3 → 4 → 1 → 5 → 2 → 4 → 5 と辿ると，全ての辺をちょうど 1度ず
つ通るような経路になっている．このオイラーはグラフ理論においても重要な研究対象であ
り，その存在性の必要十分条件はオイラーによって与えられた．一方で，列挙については，
アルゴリズムがほとんど知られてこなかった．具体的には，菊池による一つあたり線形時間
遅延の列挙しか与えられていなかった．本研究では，これらオイラー路を一つあたり定数時
間で列挙するアルゴリズムを与えた．このアルゴリズムは，全体として解の総数に対して線
形時間で動作していることから理論的に最適なアルゴリズムとなっている．本成果は 
Theoretical Computer Science に受理されており，理論計算機科学分野での重要な貢献と
なっている． 

 
 

C. 化合物合成経路の列挙 
 
化学反応ネットワークにおける最適ルートと代替ルートを検討するためには，多くの化学合
成ルートを得る必要がある．しかし，これまでのプログラムの多くは，高々数本の最適なル
ートを出力するものであった．本論文では，いくつかの条件を満たした反応経路を全て出力
するプログラム“CompRet”を提案し，予備実験において，既知の抗ヒスタミン薬であるセ
チリジンの代替ルートを発見することに成功した．本研究では主に下の図（[Shibuya et al., 
J. Cheminformatics, 2020]より引用）の “Enumerated synthetic routes”の部分でアル
ゴリズム開発に貢献した．本成果は，Journal of Cheminformatics に採択されている． 
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