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第1章 は じめに

古代から、生命とは何かという問いは人々を悩ませ続けてきた。これに対する科学的なア

プローチは難しかったが、実験技術の進歩や近年の分子生物学の発展により、生命のハー

ドウェア、すなわち生体そのものの構造を明らかにしようとする研究が盛んになり、現在

までに多大な成果を上げている。

その結果現在では、生体内で様々な化学物質が互いに反応 し合 うことで、生命活動が

行われていると一般的に言われるようになってきた。多 くの生体内化学反応は、酵素タン

パク質によって触媒される反応であり、遺伝媒体である染色体中に存在する遺伝子は、そ

のタンパク質の設計図であることが分かっている。つまり生命活動とは、遺伝子からタン

パク質が作 られ(遺 伝子 の発現)、 タンパ ク質が生体内化学反応や遺伝子の発現を制御す

るとい うしくみで行われていると認識されている[1]。そ うい う意味では、生命 の本質に

迫ったとも言える。しかし現在、ヒトゲノム計画がおおよそ完了したと言われるが、これ

によって判明したのは染色体上の塩基配列のみである。今後の研究により、この配列か ら

膨大な数の遺伝子を特定してい くことで、生体を形作る部品のリストを入手することがで

きると考えられる。つまり現在は、生体の構造を解明してい くためのスター ト地点である

と言える。さらに現在、これまで行われてきた膨大な実験データから、生体の構造の一部

が少しずつ明らかにされつつあるが、生体内に存在するタンパク質などの物質の種類は膨

大で、一つの物質が複数の反応に関与することも多い。また反応により生成された物質が

他の反応を制御することで、カスケードやループなどの制御機構が非常にた くさんあるこ

とが知られてきてお り、実験データが増え、生体の構造が明らかになるにつれ、生体全体

はさらに複雑であることが予想 されている[1]。

明 らかになった一部の構造か らは、さまざまな疾病の原因や発生機構が推定され、生命

科学の成果が医学に応用されるようになってきている。また生体内で行われる化学反応を

利用した、工業的な応用も期待されている。そのため、生体の構造解明は、生命の本質に

迫る研究であるという面からも、人類に直接に利益 をもたらす研究であるという面か ら

も、非常に有益かつ有望である。

生体は一般に、一つまたは複数の細胞の集合体であ り、生物の基本単位を細胞 とするこ

とが多い。そのとき、その基本単位を構成 する部品は遺伝子を含むさまざまな化学物質で
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あり、その動作機構は、複雑に絡み合った化学反応である。それぞれの化学反応は、ほん

の数種類の物質による単純な反応(素 反応)の 組み合 わせである。ある反応 による生成物

が他の反応の基質(生 成物 の原料 となる物質)に なった り、触媒 になることで 、化学反応

どうしが制御しあうしくみにもなっている。この化学反応系のしくみが全て明らかになれ

ば、細胞が活動するための機構、すなわち生命活動のしくみの解明が、飛躍的に進むであ

ろう。

生体内反応系の構造を実験的な手法で解明するとき、反応系の一部を取 り出し、さま

ざまな条件下のさまざまな入力に対して、その反応系がどう応答するかを調べ、系の構造

を推定し、決定していく(シ ステム同定)。つ ま り実験データを研究者が直接解析して系の

構造を決めるわけだが、これは系を構成する要素(反 応 にかかわる各化学物質の量、pH、

温度 、圧力 など)の 数が増 えてい くにつれて、困難になっていく。たとえば、全ての遺伝

子が特定されている細菌や単細胞の真核生物の遺伝子の数は数千個であり、人間の場合は

数万から10万 個であろ うと言われている。これらについて、その全体を一度に解析する

のは非常に困難である[28】[29】。

人為 的に設計 された工業的な系では、系に含 まれれる要素(ま たはそれを記述する状態

変数)の 値 を任意の時刻で観測できることが多い。それらは可観測な変数と呼ばれる。ま

た状態変数の個数 も、取扱い可能な範囲に抑えることがで きるため、20世 紀後半 の急速

な計算機の発展に ともなって、小規模な系に対しては、系の構造を知るため、または系の

状態を制御するための多種多様な最適化法が開発されてきた[30][32]。 しか しこれ らは比

較 的構造が単純で、安定な系に対 して開発されたものであり、全 く事情が異なる自然界に

存在する系では、有効でないものがほとんどである。生体系では、ほとんどの状態変数が

可観測ではない。また物質の生成、分解が非常に速い反応も数多く含まれ、非常に不安定

な系 も少なくない。同じ理由から、可観測な状態変数の実測値には大きな誤差が含まれ、

精密な測定が難しい。そのため、たとえば一つの細胞という系の中でも、構造が明らかに

なっているのは、そのほんの一部でしかない。また細胞は多 くの系の集合体であり、それ

ら小規模な系が相互作用 しているものであるとも捉えられるが、それらの一つ一つの系に

ついても同様である。

そういった生体内反応系は、生命活動を直接に担っていると言われてお り、その構造解

明が強 く望まれている。そしてそれは始まったばか りだが、その容易ではない。それは手

がか りが少ないためである。さまざまな実験により得られるデータは、系を構成する要

素(状 態変数)は 何 であ るか とい うリス トの一部、および特定の実験条件下での、一部の

可観測である状態変数の経時変化(時 系列デー タ)の みであ ることが多い。状態変数の個

数が少ない場合には、限られた実現可能な範囲の回数の実験でその構造を推測、決定す

ることができる。またある程度なら状態変数が多 くなっても、その系 を複数に分割して、
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細胞内の系の制御
　の　　　への　　の　
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図1.1:遺 伝子ネットワークの概念。細胞の活動を引き起こす遺伝子の発現は、他の遺伝子の発現、

あるいは細胞内からのシグナルによってによって制御される。細胞外からのシグナルは、信号の

伝達系を経て遺伝子に伝わり、遺伝子の発現、ひいては細胞の活動をひきおこし、また制御する。

逐次的に構造を推測、決定してい く方法もある。ヒトゲノム計画の成果により、これから

ヒトの染色体にはどういった遺伝子が含まれているのかが明らかになろうとしているが、

これらの遺伝子の発現が複雑に絡み合う相互的な制御構造(遺 伝子 ネッ トワーク、図1.1)

では、状態変数(各 遺伝子の発現量)の 数は数万か ら10万 にのぼると言われている。こう

いった系のデータをすべて人間が直接吟味し、構造を推測してい くのは不可能である。こ

のため現在、計算機による自動的な構造推定の方法の開発が待たれている。

遺伝子ネットワークや生体内の代謝系などの生命活動の機構を、系に含まれる要素が互

いに作用しあうネットワーク構造であると捉えたとき、系の時系列データからネットワー

ク構造を完全に決定しようとすることは、系が大規模であれば、上述のように事実上不可

能であるが、ごく小さな、要素が数個しかない系でも不可能であることが多い。これは逆

問題と呼ばれる問題だからである。逆問題とは、与えられた拘束条件からは、唯一の最適

解を求めることができない問題である。ネットワーク構造を決定しようとする場合に、全

く同じ、またはほぼ同じ時系列データを示すようなネットワーク構造は、一般に複数存在

するため、それらは全て解であ り、その中から唯一の最適解を選び出す、または解の個数

を絞るためには、他の拘束条件を適用する必要がある。他の条件には、他の実験による時

系列データや系に対する既知の情報などがあるが、生体内反応系の場合は、その構造は複

雑であるが系を構成する要素同士の相互作用(化 学反応)は それぞれ単純であ り、ある物質

はほかの数種類の物質としか直接には反応 しないこと、特に酵素には基質特異性があ り、

それらが触媒するのは1種 類 またはご く少数の化学反応であること、また物質によっては

既知の化学反応があることなどがあり、これらを利用して解を絞ってい くことができる。

生体内反応系の構造解明のためには、実験で観測された時系列データと一致する挙動を

示すネットワーク構造を決定するための最適化手法と、逆問題を解決するための手法、ま

たはこれらの性質をあわせ持った手法が必要になる。ある条件下で実測された時系列デー

タがあるときに、ネットワークを記述する数理モデルを考え、実験と同じ条件を計算機内

で再現し、その下でモデルをシミュレートして時系列データを得る。これらの時系列デー
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タが一致すれば、モデルの構造時計の構造が一致している可能性があ り、これを検証する

ために、別の実験条件で観察されたデータに対して同様に、得られた全ての時系列データ

を再現するモデルを構築し、構造を推定してい く。最適化手法とは、モデルから計算され

る時系列データが、実験で得られたデータと一致するように、モデルを構築、修正してい

くための計算機アルゴリズムである。しかしこの問題が逆問題であることから、こうして

得られるモデルには複数の構造があ り得るが、そのなかから唯一の解を決定する、あ●るい

は唯一の解が求められるように最適化法を改良するのが、逆問題のための手法である。し

かし必ずしも唯一の解を決定しな くても、有望な複数かつ少数のネットワーク構造を実験

科学者に提示することができれば、それはネットワークの構造解明を大幅に促進する一助

になると考えられる。また常に単一のアルゴリズムで構造を完全に決定してしまうと、系

の性質によっては誤った構造を決定してしまうことが増えることも考えられ、判断の余地

を残してお く方がむしろ有益である。つまり生体内反応系の最適化における逆問題のため

のアプローチは、常に唯一の解を決定することではな く、最適化により得られる膨大な数

の解を、分子機構的に見ても妥当で、また現実のネットワーク構造と一致する可能性が高

い少数の解に絞るという戦略をとるべ きである。本研究では以上の考えに従い、将来、生

体内反応系や遺伝子ネットワークのシステム構造の解明を行 うための生化学的な逆問題、

すなわち状態変数の時系列データのみに基づいた系の構造推定のための最適化手法の開

発を行った。
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第2章 最適化と逆問題

2.1最 適 化

一般 に最適化問題とは、与えられた拘束条件を満たす多次元実数空間内の点の集合の

うち、目的関数、または評価関数と呼ばれるの値を最小、あるいは最大にするもの(最 適

解)を 求め よとい う問題(多 変数関数の最適化)、 もし くは拘束条件 を満たし目的関数を最

小 または最大化する関数を求めよ、という問題である[30]。 ここで最小化 と最大化は、目

的関数の符号を変えることで同じ問題となるので、以下では最適化とは最小化のことであ

るとする。

多変数関数の最適化とは、生化学反応系を例に取ると、ある時点での状態変数値や、反

応系の構造を決定することなどである。関数を求める問題では、ある状態変数に対する操

作 を決定することなどがある。どちらの場合も拘束条件として、濃度や圧力といった状態

変数に対 してはその値が正であること、また質量保存の法則により物質の量が制限を受け

ることなどがある。

生体内反応系の構造 を推定しようとすることは、系内の要素間の相互作用の形式を推

測することであり、これは多変数最適化である。多変数最適化は、目的関数の性質によっ

て非常に簡単なものから事実上不可能なものまで様々であるが、その困難さをまず最初に

分けるのは、目的関数の記述に最適化したい変数が陽に含まれている(陽 関数)か 否(陰 関

数、関数の関数)か であ る。目的関数が陽関数の場合は、20世 紀後半 、計算機の発展 にと

もなって、解析的に最小化する手法が開発されてきた[30]。 現在 、目的関数が二次形式の

場合には最小化できることが保証される様々な方法があ り、そうでない場合にも極小値を

求める方法が数多 く開発 されている。また導関数を用いることなどで最小値への収束を加

速する方法もある[15][30][34]。しか し全ての関数に有効な最適化法は存在せず、特に陰関

数や、陽関数でも記述が複雑で極値が多数あるもの、拘束条件が複雑なもの、非常に大き

な系などは最適化が困難である。生体内反応系の構造最適化はほとんどの場合、陰関数の

最適化であ り、系は非常に大規模である。
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2.1.1解 析 的 最 適 化

た とえば多変 数 関数 を解析 的に最適化 す る もっ と も簡 単 な例 の一 つ として 、以下 の よ う

なケ ースが あ る。あ る与 え られた容 積Vを 持 つ 、高 さh、 半径rの 円筒形 の容器 を作 る際

に 、表 面積Sを 最小 とす るh=が とr=r*を 求め よ、 とい う問題で あ る。 この場合 表面

積 は

S(ん,r)一 πr2+2rrh(2.1)

となる(底 は あ るが 、ふ たは ない もの として い る)。 これが 目的 関数 とな る。この 関数は二

つ の独 立 変 数7とhを 持 つ多 変 数 関数 で あ る。独 立 変 数が あ る十 分 に小 さな領 域 内 にあ

り、その領域 の境界 上 にない場 合 には 、 目的 関数の偏 導 関数の値 が すべ て0に な る独 立変

数値が 、関数 の極小 点 、極大 点 あ るい は鞍 点 であ る。 ここでS(h,r)の 偏 導 関数 は

∂s(h,r)
=2πr(2.2)

∂ん
∂s(ん,r)

=2π(r+ん)(2.3)

∂r

とな る 。 しか し 響=0と な る点 はr=0だ けで 、 この 時式(2.3)h=0に な っ て し ま

う。これ は最小 値が境 界 上 にあ るこ とを示 してお り、最適 化 のため には拘 束条件 を 目的 関

数 に組 み込 まなけ れば な らない 。拘 束 条件 は 、アとんの ど ち ら も物 理 的 な長 さで あ るか ら

正 の値 を取 る こ と(r≧0、h≧0)、 お よび 容積 が 一定 で あ る こ とで あ る。 円筒 の体 積V

はV=πr2hと 表 され るので式(2.1)のSは

S(,)一 π,・+…里(2.4)

と変 形 され 、独 立変 数 はrの み に な る。 この 問題 はS(r)を 最 小 にす るr=r'を 求 め よ、

とい う問題 にな る 。 これ で あれ ば 、S(r)はrの 二次 式 で あ りr2の 項 の 係 数 は正 な ので 、

S(r)を 微 分 して導 関数 を求め 、そ れが ゼ ロ にな るrの 値 を求め れば 、 それがS(r)を 最小

にす るrの 値 、す なわ ち解r'で あ る(図2.1)。

∂S(〆)
=2π,'_2V_0

∂r(r*)2
ユ

〆 一(
π)百 　

h'一
π(v7*)・一(¥)5-r'(2・5)
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図2.1:例 における目的関数5(r)=πr2+孕 の、γ=5と したときの形状。最適解は

r=傷)(13)N1.1675で ある。

目的関数の各独立変数に対 して、目的関数の値が単調増加または単調減少であれば、最

適化は簡単である。探索範囲の境界上を調べれば、それで最適化できる。また上述の例の

ように、極値を一つだけ持つ場合も同様である。極値が複数ある場合でも、導関数の値が

ゼロになる点が解析的に全て求められれば、その点が 目的関数が極点あるいは鞍点であ

り、二階導関数の値から極値か鞍点か、極値なら極大か極小かが判別でき、それらの点を

全て調べることで、最小点が得 られる。拘束条件がある場合でも同様である[30]。

2.1.2解 析 的 探 索 法

しか し一般 には、独立変数の数が増え、関数の記述が複雑になるにつれて、目的関数

を直接解析 して極小点を求めることがむずかしくなる。そういった場合には、逐次的な探

索法を用いて、独立変数ベクトルと拘束条件が作る空間内を、様々な方向に極小点を探し

て進んでいく。これはまず、任意に探索の出発点となる独立変数ベクトルと探索方向ベク

トルを決め、その方向に沿った直線上で目的関数値を極小にする点を求め、その点の目的

関数値、または目的関数値と導関数値から次の探索方向を解析的に決定し、さらに直線探

索を行ってい くことを繰 り返す。これにより全ての方向について目的関数が極小になる点

を探 してい く方法である。解析的な探索法は二次関数を最小化することは保証してお り、

二次関数ではない関数についても、極小点の近傍では二次関数で近似できることから、探

索の出発点を極小点に近いところに取れば、極小点は求められる。極小点が複数ある場合

には、探索の出発点の位置により求まる点が決まる。また場合によっては極小点に収束し
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ないこともある[30][34]。

単純かつ高速な方法 には最急降下法、共役方向法などがある。これらは目的関数の導関

数を用いて、初期あるいは前回の探索方向と直交あるいは共役な探索方向を決定し、その

方向に沿って直線探索法を用いて目的関数を最小化する。前者は探索を繰 り返すごとに最

小値に漸近していき、後者は独立変数の個数がη個(探 索空間の次元が η)であるときに、

n回 の直線探索で最小値 を得 る[30][34]。

二次関数以外に も適用で きる方法として、修正パウエル法[12]、 共役勾配法(詳 細 は第

4章 参照)[34]な どが ある。前者は 目的関数値のみを用い、初期探索方向ベクトルは任意の
一時独立なベクトルとし、探索が進むに従って次第に共役なベクトルとしてい く方法、後

者は目的関数の偏導関数を用い、探索の開始から共役な方向に探索してい く方法である。

どちらも目的関数が従属変数の二次の関数であれば、最適解に到達し、そうでなければ、

探索が進むにつれて探索点が極小値に次第に収束していく。[30][34]。

いずれの多次元探索法 も、それぞれの探索法とは独立の直線探索法を必要とする。直

線探索法 とは、独立変数が一つの目的関数を最小化するアルゴリズムであ り、これには勾

配を利用するニュートン法、勾配を用いない黄金分割法、フィボナッチ探索、ローゼンブ

ロック法(Rosenbrock法 、成功 と失敗 のルーチ ンともよばれる)な どがあ る[30]。勾配 を

用 いない直線探索法は、目的関数の値を様々な点で計算 しなが ら、最小値のある領域を

絞っていくものである。したがって目的関数の形状を問わない.ま た極値を一つ しか持た

ない 目的関数の場合には最小化できる[30]。つ ま り、解析 的な探索手法が有効であるかど

うかは、目的関数に対 して直線探索が有効であるかどうかが非常に大きく影響する。目的

関数が非常に多 くの極小値を持っている場合や、独立変数の定義域が入 り組んでいる場合

などは、一次元探索が難しいため、解析的な探索法は有効でないことが多い。

2.1.3確 率 的 探 索 法

探索空 間内で解析的に方向を決め、逐次的に探索しても極小点が見つか りに くい場合、

探索点を解析的にではな く、確率的に決定してい く方法がある。これを確率的探索法と

いう。

焼きなまし法

もっとも初期に開発された確率的探索法は、焼 きなまし法(シ ミュレーティッド ・アニー

リング)で ある[10]。 これ には現在様 々な改良アルゴ リズムがあるが、もっとも基本的な

メトロポリスのアルゴ リズムについて、概要を述べる。
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このアルゴリズムの最初のステップでは、解析的方法と同様にまず探索の出発点を決

め、目的関数値 を計算する。そして次の探索点を出発点を平均 とする正規分布乱数で決

め、そこでの目的関数値が出発点よりも小 さければ、探索点をそこに移し、次の探索点は

その点を平均 とした正規乱数を用いて生成する。そうでなければ、もとの出発点から新た

に探索点を生成する。これは高い目的関数値を与える点(出 発点)か ら、暗闇の中を手探

りでよ り低い目的関数値を与える点を探 し、徐々に坂を下 りてい く様子にたとえられる。

しかしここで、目的関数値が小 さくならなくても、熱力学でのボルツマンの確率分布によ

る確率

P・・e・p(ノーπ)(2・6)

にしたが って(こ こで ノは 目的関数値、kは ボルツマン定数。Tは 温度に相 当する量だが、

探索 を制御するためのパラメータとなる)、そこに探索点 を移動す る。これはつまり、坂

が登る可能性を残してお くことになる。これによって、出発点により決定される特定の極

小値に捕らわれてしまう可能性を、低 くすることができる[15]。 また目的関数値fが 大 き

なときは、よりランダムに探索を行い、最適化が進むにしたがって次第に坂を下る方だけ

を探索するようになる。つまり最初は、探索範囲全体を考慮した大域探索的な性格が強

く、次第に探索点の周囲だけに注目する局所探索的になっていくことになる。この傾向を

強 くするため、パラメータTは 探索の進行にともない値 を小 さくしてい く。これが、灼

熱した金属をゆっくりと冷やして最小のエネルギー状態に落ち着いてい く様子 と似ている

ことから、焼きなまし法と呼ばれる。Tを 急激に小 さくしてい くと、す ぐに局所探索にな

り、あまり目的関数値が小 さくない極小値の周辺だけをいつまでも探索することになる可

能性がある。反対にTを 大 きなままにしてお くと、ランダムな点に対 して目的関数の値

を計算し、偶然にその値が小 さな点が見つかるのを待つとい うことになり、極小点への収

束が非常に遅 くなる。

探索点は極小点に次第に近づいていくが、極小点と一致する確率は低い。そのため、連

続な目的関数に対する高精度な最適化はで きない。焼きなまし法は開発当初、代表的な

組み合わせ最適化問題である巡回セールスマン問題を実用的な範囲で解 くことができる、

とい うことで注目された[10][15]。 この問題は、状態変数が離散値 をとり、勾配を求める

ことがで きず、最適解を求めるためには全ての解候補(全 ての独立変数ベ ク トル)に 対 し

て目的関数値 を計算する(全 点探索、 または総当た り法)し か ないため、解析的な最適化

法は全 く適用できない。特に巡回セールスマン問題は、系の規模が大きくなるにつれ爆発

的に探索空間が大 きくなる、NP完 全問題 と言われる種類 の問題であ り、系が大きくなる

とすぐに実用的な時間内では最適解を求めることができなくなる。確率的探索法でも、全

点を探索してしまうまでは最適解が得られる保証はないが、ほぼ最小と見なしてよい極小

が、全点探索に比べてわずかな時間で得られ、また問題の規模の拡大にともなう探索時間
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の増加も劇的に抑えられる。

さらに、探索方向はランダムに決定されるため、目的関数値が計算できさえすれば、ほ

かには何 も必要ない。したがって解析的探索法に比べ、適用で きる問題の範囲が非常に広

い。これは以下に述べる遺伝的アルゴ リズムでも同様である。

遺伝的アルゴリズム

焼 きなまし法に次いで開発され、1980年 代以降、急速 に発展 した最適化手法に、遺伝

的アルゴリズム(GeneticAlgorithm,以 下GA)が ある[2][3][5][6][31]。この方法 も焼 きな

まし法 と同様 に、組み合わせ最適化に劇的な能力を発揮して有名になった方法である。し

かし焼 きなまし法とちがって、同時に多数の探索点を生成する。GAで は、各探索点を生

物になぞ らえ個体 と呼ぶ。多数の探索点は集団または世代 と呼ばれ、ある集団から次の集

団を生成することを世代交代 と呼ぶ。

初期世代の個体はそれぞれ、全 くランダムに生成 されるが 、集団から次の世代の集団

を作るには遺伝的操作と呼ばれる方法を用いる。これには交叉、突然変異、淘汰の3種 類

があ り、一般的にはこれ ら全てを適用することで世代交代を行う。交叉では、二つの個体

から解析的に一つ、あるいは二つの個体を生成する。これを繰 り返して、次の世代に必要

な数の個体を得る。新しい個体は、親となる二つの個体間の、内挿的な位置に生成するこ

とが多い。つまり補間による局所探索的な探索となる。しかしこれだけでは、確率的な性

格が生じないため、個体(探 索点、一般 にはベ クトル)の 要素の一部 を、ある確率(突 然変

異率)に したが ってランダムに変更する。これが突然変異である。これは用いる乱数の性

質や突然変異率の大 きさにより、大域探索的性格を持たせることができる。そして、こう

して生成した集団の各個体に対して目的関数値を計算し、目的関数値から各個体を評価す

るための関数(評 価 関数)を 使 い、適応度 を計算す る。この適応度をもとに、新しく生成

した個体集団ともとになった集団の個体とから、次の世代を構成する個体を選び出す。こ

のとき、個体から計算した適応度が高い個体ほど、次世代に残る個体として選び出される

確率を高 くする。これが淘汰である。これにより、より目的関数値が小 さな点の周囲に、

個体を集めることになり、局所探索的になる[3][5]。

この3種 類の操作に より、大域探索、局所探索の両方を同時に行う。また同時多点探索

であるため、解析的な探索法や焼 きなまし法に比べると、最小点、あるいはよりよい極小

点が求まりやすい。反面、生成する探索点の総数、つまり目的関数を計算する回数が非常

に多いため、最適化により長い時間を要する。つまり最小値が求まる可能性 と適用できる

目的関数の幅広さを得 る代わ りに、探索速度が非常に遅 くなる[3]。
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2.2逆 問 題 とは

最適化問題における目的関数は、探索空間を形成する、独立変数の組であるベクトル

(多次元空間内の点)の 集合か らス カラー値である 目的関数値への写像である。目的関数値

の集合に、ただ一つの最小点が含 まれている場合は、様々な最適化手法で高速、あるいは

高精度に最適化できるか、または最悪の場合、探索空間内の全ての点に対 して、目的関数

値を計算する総探索(総 あた り法)に よ り最適化で きる。しか し目的関数によってこの最

小点へ写される独立変数ベクトルが複数存在し、与えられた条件からは唯一の解を特定で

きないことがある。これを逆問題とい う。

逆問題は不良設定問題とも呼ばれる。これは、唯一の解を特定するための設定(拘 束条

件)が 足 りない ことか ら、そ う呼ばれる。図2.2に 示すように、有限個のサ ンプ リングポ

イントにおける状態変数の観測値が与えられ、それに一致する挙動を示す系のモデルを作

成せ よという最適化問題が与えられたとき、観測値に一致する挙動を示すモデルは複数存

在し(最 適解の集合。図2.2で はた とえば ノ1① とf2(t)の 両方が最適解)、最適化により得

られるモデルはそのうちの一部である。最適解の集合の要素を全て求めることは、多 くの

場合非常に困難である。集合が連続な領域である場合は、問題を解析的に解いてこれを求

めることができなければ、前述した解析的、あるいは確率的最適化法でこれを求めること

はできない。そのため最適解の集合を求めるためには、最適化のための条件(探 索 出発点

など)を 変えて複数回の最適化 を行 う、複数の種類の最適化法を適用するなどといった方

法が必要である。

最適解の集合から唯一の解を選ぶための判断材料は、問題には含まれておらず、最適解

の集合に含 まれる要素の個数を減らす、あるいは唯一に特定するためには、拘束条件を問

題に追加する必要がある。たとえば実験を複数回行って観測データを増やし、複数の時系

列データの組に対して、その全てに一致するモデルの集合は、そのうちの一組のみに一

致するモデルの集合よりも小 さいはずである。またモデルの形式に制限を加える(そ の構

造 を制限する、モデルを記述するパラメータの値のとりうる範囲を制限するなど)こ とに

よって も、最適解の集合 を絞ることができる。

2.3生 化学反応系における逆問題

生化学反応系は、巨大なネットワークを形成している。ネットワークの各要素、または

それを表す状態変数は、化学反応種の濃度や遺伝子の発現量、温度、pH、 座標などの物

理量であ り、それ らの相互作用の結果として、各要素の値が決まってい く。

様々な実験をすることにより、生化学反応系にはどのような状態変数が要素として含ま
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図2.2:逆 問題の概念。グラフの横軸を時間tと し、t=ti(i=1,2,...,n)の 有限個のサ ンプ リン

グポイン トちにおける状態変数の観測値が与えられ、それと一致する応答 を示す系 を求め よとい

う問題が与 えられたとす る。この とき最適化によりノ1(t)とf2(t)の 二つの関数が求め られ、どち

らもサ ンプ リングポイン トにおける関数値 は観測値 と一致 した場合 、どちらを最適な関数 とする

か は、観測値 との一致、不一致を見るだけでは決定で きない。

れ 、各状 態変 数 は経 時 的 にどの よ うに変化 して い くこ とか を観 察す るこ とが で きる。近 年

の技術 革新 に よ り、観察 で きる対 象 は拡 大 しつつ あ る。今 まで 巨大 な生化 学反応系 ネ ッ ト

ワー クの未 知の部 分 に対 して 、その挙動 を観 察す る こ とで その シス テム構造が 部分 的 に推

定 され て きてお り、求め られ た構 造か ら全体 像 を組 み立 て るこ と も行 われ てい る。 しか し

生 体 内 の反応系 は まだ未知 の部 分が 多 い。

観 察 され た挙 動 か ら反応系 の構 造 を推 測 す る 、 とい う問題 は逆 問題 で あ る。 反応系 の

構 造 は 、質量作 用則 な どの数理 モデ ルで表 現 され るが 、前節 に述べ た よ うに 、サ ンプ リン

グポ イン トにお いて状態 変数が 同 じ値 を示 すが構 造 は異 な る よ うな数 理 モデル は 、一般 的

に複数 存在 す るため 、唯 一の数理 モデル を決 定す るこ とが で きない ためで あ る。これ に対

し、実 験条 件 を変 えて異 な った挙動 を観 察 し、複 数 の実 験デ ー タを満 足 す る(拘 束 条件 の

追加)よ うにモデ ル を最 適化 す る こ とや 、数理 モデル を記 述 す るパ ラ メー タの取 りうる範

囲 を制 限す るこ と、またパ ラ メー タの個 数 を制 限す る ことで モデル の構造 を制 限す る など

して 、解 の数 を絞 ってい くこ とが で きる[24]。

代 謝系 などの反応 系 に対 し、 これ まで は全 て人 手で実験 、デ ー タ収 集 、構 造特 定が行 わ

れ て きた。 しか し近 年 、実験技術 の大 幅 な進歩 に よ り、遺 伝子 ネ ッ トワー クなどに対 して

膨 大 な実験 デ ー タが 自動 的 に得 られ る ようにな り、反応系 の構 造解析 の ため に供 給 され る

よ うにな ってい る。構造 解析 は、得 られ た実験 デ ー タ と既 知 の反応系 に対 す る知 識 か ら、
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系 の構 造 を推測 し、それ を検 証 す るため の実験 を行 うこ とを繰 り返 す、非常 に時 間 と労力

のか か る作 業で あ る。そ こで 、実験 に よ り観 測 され たデー タか ら、自動 的 にネ ッ トワー ク

構 造 の推 定 をす る計算 機 アルゴ リズ ムの 開発が望 まれ てい る。つ ま り実験で得 られ た様 々

な状 態変 数の 時系 列 デー タか ら、それ を再現 す るネ ッ トワー クモデ ルの推 定 の 自動化 で あ

る[20][21][22][23][24][39]。
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第3章 生化学反応系の最適化

代謝系などの生体内反応系や、遺伝子ネットワークなどの構造を明らかにしようとするこ

とは、前述したように、実験で得られる系の挙動(系 を構成す る各要素 、すなわち状態変

数の値の時系列データ)と 同じ挙動 を示す ように、系 を表す数理モデルを最適化すること

である。これは逆問題であるが、ここではそれについては触れず、最適化法そのものにつ

いて述べる。

最適化を計算機よって行う場合、まず系を数理モデルで表現することが必要である。こ

れは系を有限個の実数パラメータの集合で表すということである。モデルの記述はできる

だけ簡潔で、パラメータの個数は少ない方がよい。最適化ではこのパラメータの値を(逐

次的ではな く)同時 に決定す る必要があることが多 く、その場合はパラメータの個数がそ

のまま探索空間の次元数とな り、大規模な系を最適化しようとすると、パラメータ個数の

増加にともない爆発的に探索空間の体積が大 きくなる。生化学反応系一般では、質量作

用則により連立微分方程式をたてることでモデリングが行われるが、これは反応系によっ

て形式が全 く異なって くるので、これを一般化し計算機で取 り扱えるようにした一般質量

作用則(GeneralizedMassAc七ionLaw,GMA)[25]が 考案 されている。 また遺伝子ネ ット

ワークでは、遺伝子が発現または抑制されているかどうかが重要であり、発現量そのもの

は現在では即的が困難であり、あまり重要視 されていないことから、0か1の2値 を取 る

要素か らなる行列(2値 論理 ネットワー ク)が 用い られ ることが多い[8][9][23]。

また、系の数理モデルはシミュレー トしやすいことも要求される。つまり、実験により

系の挙動を観察したときと同じ条件を計算機内部で再現し、モデルが表現する系が現実に

存在したらどのような挙動を示すかが推定しやすいということである。GMAの 場合は微

分方程式 を解 くことでモデルの挙動が計算により得 られる。2値 論理 ネッ トワークでは、

発現 と抑制の依存関係が行列に表現されているので、逐次的に発現か否かを決定してい

ける。

数理モデルの形式とシミュレー ト法が決まれば、最適化における目的関数が計算でき

ることになる。つまり実験により得 られている系の挙動 と、モデルが示す挙動の相似性を

反映する目的関数を設定すればよい。これには、実験データの各サンプリングポイントに

おける相対二乗誤差の和などが用いられることが多い。さまざまな最適化法で、目的関数

14



値を最小、あるいは最大にするように、モデルを定義するパラメータ値を探してい くこと

で、系の構造を探ってい く。生体内反応系はほとんどの場合、系に含まれる要素数は複数

で、場合によっては非常に多い。そのため探索空間は二次元以上の多次元空間である。ま

た最適化すべ きパラメータが、直接には目的関数を記述しないこともある。たとえば相対

二乗誤差の和を用いる場合は、目的関数にはモデルをシミュレートすることで得られる系

の状態変数の値と実験で得られた観測データがあるのみで、モデルを記述するパラメータ

は陽に現れないが、目的関数値に影響を及ぼす。こういった関数を汎関数と呼び、生体内

反応系の構造を求めようとする最適化は、多変数の汎関数の最適化であると言える。

以下では、まず生化学反応系を表現するモデルの形式、次にそのシミュレート法、続い

てモデルの最適化法について述べる。

3.1系 の 数理 的表 現

計算機で自動的に反応系の構造を最適化するためには、まず反応系の数理モデルが必

要である。つまり実数値および整数値の集合で反応系 を表現する記述法である。化学反

応一般では、連立微分方程式である質量作用則が用いられる。また遺伝子ネットワークで

は、各遺伝子の発現または抑制が表現され、かつ簡潔な記述である2値 論理ネットワーク

(ブー リアンネ ットワー ク)が 用いられる。さらにここでは、簡潔さと十分な記述力を両立

するS一システム と呼ばれ るモデルについて述べる。

3.1.1一 般 質 量 作 用 則

質量作用則(MassActionLaw)は 、もっとも一般 的に用い られ る、化学反応系の数理モ

デルである。べ き乗則と呼ばれる形式をもつ連立微分方程式で、独立変数は時間、従属変

数は系の状態変数で、多くの場合、反応に関与する物質の濃度である。もっとも正確なモ

デルを作ることができ、酵素反応などの特殊な形式の反応速度式は、質量作用則による数

理モデルを近似することで得られる[17]。 さまざ まな反応速度論の もっとも基礎となるモ

デルである。

例えばA、B、Cの3種 類の化学物質があ るときに、これらが

A+2B⊥>C

とい う、反応速度定数が たの化学反応に関与しているとする場合、この反応を表す質量作
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用則に基づ く数理モデルは以下のようになる。

響 一 咽[B]・(3.・)

ここで[A]は 物質Aの 濃度 を表す。つ まり生成物Cの 増加速度は基質A、Bの 濃度の指数

乗の積 となるとい うことである。この場合、つまり生成物Cの 増加速度 と基質Aの 減少

速度 は等 しく、基質Bの 減少速度はその2倍 である。

坐1_一 廻 〈o
dtdt一

望 一 一浮 ≦・(3・2)

が成 り立つ。

生成物Cが 複数の反応によ り生成 され る場合には、式(3.1)の 右辺に複数の項が現れる。

つま り反応系が

A+2B.竺>C

3D+E」 ■>C

とい う反応系であれば、

響 一ki[A][B]・+k・[D]・[E](3・3)

とい うモデ ル に な る。Cを 基 質 と して消 費 す る反応 が あ れば 、そ の反応 に よるCの 減少

速度 を減 じる項が 現れ るこ とに なる。 た とえば

A+2B一 竺>C

3C+D.竺>E

とい う反応系 で あれば 、

響 一kl[A][B]・ 一 響

一ki[A][B]2-lk・[C]・[D](3・4)

このように質量作用則による数理モデルは、各状態変数についてその変化速度を記述す

る微分方程式であり、系に含 まれる各状態変数ついての微分方程式を連立させることで、

その系の数理モデルとなる。上記の例からわかるように、質量作用則によるモデルでは、
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反応形式が異なれば微分方程式の形式が異なる。こういった数理モデルは、データ構造と

してツリー構造やリス ト構造などを利用することで計算機で取 り扱 うことが可能ではあ

るが、実験で得られた時系列データに基づ く最適化を考える場合、ツリーまたはリス トで

表 されたモデルに対して、その構造と要素を同時に決定しなければならず、非常に困難な

問題であ り、現在その研究は始められたばか りである[36]。

したがって現在、計算機で取 り扱 う数理モデルは、どんな反応系でも同じ形式で記述で

きるような形式であることが望ましい。そこで質量作用則による微分方程式を一般化し

た、一般質量作用則(GeneralizedMassActionLaw)が 考 え出 された[25]。 これは以下の

形式で表 され る。

誓 一舗 礁 勲 塵(3・5)
こ こに 瓦 は状 態 変数 で あ り、化 学物 質 の濃度 や温 度 な どの物 理 量 を表す 。ηはそ の系 内

で の 総数 で あ る。AはXiを 増加 させ よ うとす る作用(合 成 反応 な ど)の 数 、akは その速

度 定 数 、BはXiを 減少 させ よ う とす る作 用(分 解 反応 な ど)の 数 、魚 は その 速度 定 数で

あ る。g崩 は一般 的 な意 味 と しては 、瓦 を増 加 させ る反応kに お い て状 態 変 数Xゴ がXi

に及 ぼす 影響 、ん励 の意 味 は同様 に、Xiを 減 少 させ る反応kに お い て状態 変 数Xゴ がXi

に及ぼ す影響 で あ る。g崩>0は 、状態 変数Xゴ は反応kに おい て 、Xiの 生 成 を促 進 す る

作用 を持 ってい る こ とを表 す 。つ ま り凡 の生成 反応 の基 質 で あ った り、触媒 で あ る よ う

な こ と を表 す。逆 にg励 く0で あれ ば 、X」・は反応kに お い て 、渇 の生成 を阻害 す る働 き

を持 つ。g崩=0で あれば 、.X」・はXiに 直接 には作 用 しな い 。ん沸 はXiの 分 解 につ いて 、

同様 の意味 を持 つ 。最適 化 すべ き系 につ い て 、A、B、nを 定め て おけば 、モデ ルの最適

化 とはモ デ ル を記 述 す るパ ラ メー タ αile.x3,k.g崩 、ん蜘 の値 を決定 す る とい う問題 にな

る 。あ る状 態 変数X,に つい て ・αthと β,kの総数 はそ れぞ れAとB、9励 と ん融 の数 はそ

れぞ れAnとBnで あ る。 したが って系 を記述 す るパ ラメー タの総 数 は(A+B)n(n+1)

で あ り、このパ ラ メー タ全 て の値 を決 定す るこ とで 、系 の数理 モデ ル を定義 す る ことが で

きる。つ ま り、数 理 モデル の決定 は最適 化 法 に よる(A+B)n(n+1)次 元 実数 ベ ク トル の

決 定 であ る と考 え る こ とが で き、これが探 索空 間の次元 数 に な る。状 態 変数 の個数 ηは 、

系 にどん な物 質が 含 まれて い るか 、また は可観 測 な状 態変 数 の個 数 な どの既 知の情 報 に よ

り見積 もる こ とが で きるが 、未知 の系 に対 して は、その内 部で行 われ てい る化 学 反応 を限

定 す る こ とが で きない ため 、Aお よびBに つ い て は見 積 も りが 難 しい こ とが あ る。 これ

を大規模 な系(状 態 変数 の個 数 ηが 多い系)に 対 して も、個 々の物 質が 関与 す る反応 の数

はあ る少 数の範 囲 内であ る とす ると、パ ラメー タ数 の オーダ ーは0(n2)で あ るが 、反応数

が おお よそnに 比例 して増 えてい くとす る と、パ ラ メー タ数 のオ ーダー は0(n3)と な り、

大規模 な系 に対 す る最適化 が急 激 に困難 に なる と言 え る。
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3.1.22値 論 理 ネ ッ ト ワ ー ク

2値 論 理 ネ ッ トワー クは 、状態 変 数が0ま た は1の いず れか の値 しか取 らな い とす る、

グ ラ フ理論 に基づ くモデル で あ る[8][9]。 このモ デ ルは グ ラ フに よ り表現 され 、グ ラ フ中

の各 ノー ドはそれぞ れ一 つあ るいは複数 の 要素か らなるグル ープで あ り、これ は多 階層 有

向 グ ラ フ と呼 ばれ る。状態 変数 が 離散 値 で あ る と同時 に、モ デル にお け る独立 変 数 であ

る時 間 も離 散値 であ り、 タイムステ ップ と呼ばれ る。各 タイム ステ ップ はその前 後 関係 を

表す だけで 、実 時 間 を反 映 しな い。状 態 変数 が連 続 量 を と らな い ため 、化 学 反応 一般 を

表す こ とはで きないが 、遺伝 子 ネ ッ トワー クを表現 す るモデ ル として もっと もよ く用 い ら

れ る。

遺伝 子 ネ ッ トワー クで は 、DNAマ イク ロア レ イ(ジ ー ンチ ップ、Genechip)と 呼ば れ

る実験 技術 によ り要素 数が数 万の単位 の実験 デ ー タが 得 られ る。 これ は対 象 とす る各 遺伝

子 につい て 、そ の発 現 の有無 を知 るこ とが で きる。発 現量 を知 る こ とはで きず 、またサ ン

プ リング時 には 、系(多 くの場合 は細胞)を 破壊 す るこ とで 反応 の進 行 を止 め てか ら測 定

す るため 、サ ンプ リング時刻 を高精 度で特 定 す る こ とも難 しい.

遺伝 子 に関 して は、セ ン トラル ドグマ と呼ば れ る法 則が あ る。遺伝 子で あ るDNAの 情

報 はRNAに 伝 え られ 、それ を もとに タンパ ク質が作 られ る 、つ ま り遺伝 情報 の流 れ る方

向 はDNA-→RNA-〉 タ ンパ ク質 とい う向 きで あ る とい う法 則で あ る。 つ ま り遺伝 子 か

らmRNA、mRNAか らタ ンパ ク質が作 られ 、あ る遺 伝子 か らそ の遺 伝子 が表 す タンパ ク

質が作 られ た とき、そ の遺伝 子 は発現 した 、 とい う。 この遺 伝子 の発 現 は さまざ まな タン

パ ク質に よ りその発 現す るタ イ ミングや 発現 量が 制御 され てい るが 、そ の制御 してい る タ

ンパ ク質 も、その タンパ ク質の遺伝 子 の発 現 に よ り作 られ た もので あ り、つ ま り遺伝 子 の

発 現 は他 の遺伝 子 に よ り制 御 され てい る とい うこ とにな る。この制御 の様子 は代 謝 系 の反

応 など と同様 に、カス ケー ドや ループ を作 ってお り、全体 と して制御 ネ ッ トワー ク を形成

してい る と考 え られ てい る 団 。 そ して ジー ンチ ップ に よ り、 この制御 に よ り発現 が促 進

され てい るか抑 制 されて い るか を、各遺伝 子 ご とに調べ る こ とが で きる。ジー ンチ ップ に

よる実験結 果か ら、2値 論 理 ネ ッ トワー クに よる数理 モデ ル を得 る には 、以下 の よ うな手

)頂に よる[8][9]。

実験 結果 と遺伝 子 間 の関係

解 析対 象 となる遺伝 子 ネ ッ トワー クを形 成す る、N個 の遺伝子 を集合S=α,b,c,...と

表 し、遺伝 子 問の制 御 関係 を(α,b)と 表 す。遺伝 子 αが 遺伝子bの 発 現 を直接 に制御 して

いれば 、そ こには 関係(α,の が 存 在 す る、 とす る。

対 象 と してい る遺伝子 ネ ッ トワー クにつ い て、何 も手 を加 えない状 態(ワ イル ドタ イプ)
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で各遺伝子の発現の有無を調べる。次に、この中のある遺伝子を強制的に発現させるか、

またはその発現を抑えた状態でS中 の全ての遺伝子の発現の有無 を同時に観測する。発

現を強制的に調節された遺伝子をαとするとき、もし他の遺伝子bに ついてワイル ドタイ

プの場合 と発現の有無が変化していたら、それは遺伝子 αが遺伝子δの発現を直接、また

は間接に制御を行っていると考えられ、遺伝子問の関係を表す行列ROの(α,b)成 分R2 ,b

を1と す る。この強制発現あるいは抑制の実験を全ての遺伝子に対して行い、関係が認め

られなかったROの 成分は0と す ることで 、行列ROを 完成する。

この とき、 もしR9
,b=R9,。=1で あれば、どち らの遺伝子がどちらの遺伝子に影響を

あたえているのか、影響は双方向か単方向かは分からない。こういった関係にある遺伝子

は、同値類としてまとめられ、一つの遺伝子グループとして捉えられる。そしてこの方法

によるアプローチでは、全ての同値類を特定し、同値類間の影響の方向を調べることで、

遺伝子ネットワークの構造を特定することを考える。

ROか ら、以下の手順 によりR*を 得 る。

… 輔1蝋 ～1;1;(3・6)

ここ に用 い た演 算子oは 、以 下 の よ うに定義 され る もので あ る。

(G・F)(i'」)一 ㎡n(・,]IG(ら ゴ)F(i,」))

式(3.6)で 示 す.R*の(α,b)成 分RZ ,bは 、遺伝子 αか らROの 成 分 をた ど ってい って 、遺 伝

子bに 最終 的 に影 響が あ るか ど うか 、を示 す。ここでR勘=R言 .、で あれば 、遺伝 子aと 遺

伝子bは 制御 ル ープ にあ るこ とを示 す 。

次 に 、同値 関係 を調べ るため に行列ERを 計算 す る 。 これ は以下 の よ うに定義 され る。

ER(・,b)一{1湊:ll:11;1◇ili:舘:霧;ll

{α}ER={blER(α,b)=1}(3.7)

こ こで くは論 理積 、vは 論 理和 を表 す。遺伝子 αか ら遺伝 子bに 影響 が あ り、 同時に遺伝

子bか ら遺伝子 αに も影響が あ る場 合 にER。,bが1に な り、そ うで な い場合 はER。,b=0

とな る。ERは 対 称行 列 であ る。 ここで 遺伝 子aに 対 して 、ERの 遺伝 子 αを表す行 にお

いてER。 ,b=1と な るbの 集合が 、{α}朋 で あ り、αを含 む同値 類 に含 まれ る遺伝子 の集

合 であ る。同 じ同値類 内 の遺伝子 間で は 、制御 の上下 関係 は決 定で きない 。 したが って以

下 で は 、同値 類 間の制御 関係 を得 るため の演算 とな る。
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ここで 、次 の よ うな関係ORを 定義 す る。

OR={({α}朋,{b}朋)lxR'y,ヨx∈{α}朋,ヨy∈{b}朋}(3.8)

ここで]x∈{a}朋 は 、xが{α}朋 に含 まれ てい るこ とを表す 。 これ はaか らbへ の制御

関係 の有 無 を表 す 。つ ま り、二つの 同値 類 に属 す る遺伝子 間に直接 、 または 間接 の制御 関

係が あ る ことを表 す。R*は 対 称行 列 とは限 らないので 、ORも 対称 行列 とは限 らない。そ

して この制御 関係ORか ら、同値類 間の直接 の制御 関係 だけ を取 り出 した ものが 、ネ ッ ト

ワー ク構 造 を表 す。 これ を集合MRと し、以下 の よ うに定義 す る。

MR={(a,b)1α ≠b,(α,b)∈OR,「(ヨx∈S,(α,x)∈OR,(¢,b)∈OR,x≠a,x≠b)}

(3.9)

これ に よ り定 義 され る関係MRに(a,b)が 存在 す れば 、遺伝 子 αを含 む同値 類が遺伝 子b

を含 む同値 類 に影響 を持 つ こ とを意 味す る。影響 を持つ とは、発 現 を促 進 、 または抑 制 す

る制御 関係 を持 つ こ とで あ る。

3.1.3S一 シ ス テ ム

上 述 した二種類 の ネ ッ トワー クの数 理モデ ル には、それぞ れ 問題 点が あ る。一 般質量作

用則 に よる数理 モデ ルは 、モデル を定義 す るパ ラメー タ数が多 く、また最小 限必 要 なパ ラ

メー タ数 を正 確 に決 定す る こ とが で きない こ とで あ り、 また2値 論 理 ネ ッ トワー クで は 、

連続 値 を扱 えない ため 、適用 対象が 非常 に限 られ るこ とであ る。そ こで 、パ ラ メー タ数 を

抑 え 、かつ連続 量 を扱 うこ とので きるS一シス テム[17]と 呼 ばれ る数理 モデ ル を導 入す る。

これ は以下 の形 式で 表 され る連立微 分 方程 式で あ る。

砦 一礁 拶 一礁 瞭(3・1・)

各添 字 の意味 は式(3.5)と 同 じで 、瓦 は物 質 の濃 度 や温 度 、圧力 な どの状態 変数 、nは 状

態変 数 の総 数 ・島 はXゴ がXiを 増 加 し よ うとす る影響 の大 きさ、砺 はXゴ がXiを 減少

しよ うとす る影響 の大 き さを表 す。α歪、βぎは それぞれ 、瓦 を増加 あ るい は減 少 し よ うと

す る作 用 の速度 定数 であ る 。これ らは0ま た は正 の値 を持 つ ・9{ゴお よび 暢 は正 、負 、ま

たは0の 実数 で あ る・9η>0の 場合 、Xゴ はX,の 増加 を促 進 す る働 きを持 ち、9i〆0の

場 合 は 凡 の増 加 を抑 え る働 きが あ る。 これ はXiを 減少 す る働 きとは区別 され 、 これ は

暢>0で 表 され る・ 同様 に 幅 く0は 瓦 の減 少 を抑制 す る働 きの大 きさを表 す 。砺 二 〇

で あ る こ とはXjは 凡 の増 加 に は影響 を持 たな い こ とを表す 。暢=0で あ る こ とはX」
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表3.1:図3.1に 例 示 す る 遺 伝 子 ネ ッ トワ ー ク を 表 現 す るS一 シ ス テ ム パ ラ メ ー タ。 この よ うに 、実

数 パ ラ メー タの 値 を 設 定 す る こ とで 数 理 モ デ ル を定 義 す る こ とが で き る 。 図3.1中 の1)oollお よ び

pool4は 一 定 値 で あ り、X1とX4の 生 成 プ ロ セ ス が 一 定 の速 度 で 行 わ れ て い る こ と を表 す 。 これ ら

は そ れ ぞ れ α1お よび α4で 表 さ れ て い る 。 これ らの プ ロ セ ス に 対 し 、X3とX5が そ れ ぞ れ 抑 制 、

促 進 の 作 用 を及 ぼ す 。

iαigi19i29i39i49iSβ ゴhilhi2hi3hi4hi5

115.00.00.01.00.0-0.110.02.00.00.00.00.0

210.02.00.00.00.OO.010.00.02.00.00.00.0

310.00.0-0.10.00.00.010.00.0-0.12.00.00.0

48.00。00.02.00.0-1.010.00.00.00.02.00.0

510.00.00.00.02.00.010。00.00.00.00.02.0

はXiの 減少 に影響 を持 た ない こ とを表 す。gり=砺=0で あれ ば 、Xゴ はXiの 合 成 、分

解 過程 に直接 には影響 を与 えな い こ とにな る。

一 般 質量作用 則 に よる数 理 モデル(式(3 .5))で は 、状態 変数X釜 を増 加 す る作 用(化 学反

応 に よる生 成 など)が ム 減少 す る作用(分 解 な ど)がBあ る とす るが 、生 体 内反応 系 に

お いて 、個 々の物 質 は 、直接 には数個 の ご く少 数の物 質 との 反応 に関与 してい るだ けで あ

るこ とが 多 い。 つ ま り式(3.5)に おけ るAお よびBは2～3で あ る よ うな こ とが多 い とい

うこ とで あ る。す る と状 態 変数X歪 に対 しそれ を増加 させ よ うとす る反応 が数 個 、減少 し

よ うとす る反応が 数個 で 、瓦 の値 の と りうる範 囲 を限定す る と、 これ らの反応 をそれぞ

れ一 つ に まとめ て近似 す る ことが考 え られ る。S一シス テムは こ うした考 えか ら考 案 され た

[17][32]o

この近 似 に よ りS一シス テムで は、パ ラ メー タ総数 は、要素数 をnと す ると き、2n(n+1)

とな り、式(3.5)に 比べ る と1/(A+B)と す る こ とが で きる。 またAとBの 値 を見 積 も

るこ と を省 くこ とがで きるた め 、η さえ決定 してお けば モデ ルの形 式 は完 全 に固定 され 、

モデ ル の最適 化 は2n(n+1)個 の実数 値 を要 素 の持 つ ベ ク トル の探 索 とな る。 このため 、

一般作用 則 に比べ てモデル作 成
、定義 の作 業お よび最適化 時 間 を大 幅 に短縮 す る ことがで

き、 また動特 性 の解析 な どが しやす くな る[32]。

図3.1に 示す 遺伝 子 ネ ッ トワー クをS一シス テ ムで表 現 した例 を表3.1に 示 す。 この遺伝

子 ネ ッ トワー クが 実数パ ラ メー タの集合 のみで定義 され る。 このパ ラ メー タを式(3.10)に

代 入 す る ことに よ り得 られ る微 分 方程 式 を解 くこ とで 、 この系 の時 系列 デ ー タ(図32)を

得 る こ とが で きる[24]。
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P・ ・14-■ レX4騰 ・・1妻・・P・ ・14・ 一 レXl灘 磯 ・

(mRNA)(mRNA)

→ →
P・ ・14一 レX5・ 繍 　・・P・ ・14一 レX2縣 糀・1諺・自

(R・g・1・t・・P・・t・i・)(Enzyme)

・「-1「 ・

P・ ・14■ 一 噸レX3鯉 一 塁当・

(lnducerProtein)

■■ 噸>X.を 増 加 す る作 用
ニ

灘鯉嚇かX.を 減少する作用
'

図3,1:遺 伝 子 ネ ッ トワ ー クの例 。 ここで は二 つの 遺伝 子か らXlとX4の 二つ のmRNAが 作 ら

れ 、そ こか らそれぞ れ タンパ ク質X2、Xsが 作 られ る。X1とX4の 生成 され る速度 はpooliお よ

びpool4で 表 され る。 これ らは一定 の値 で あ り、他 か ら制御 され なけれ ば 、X1とX4は 一定 速度

で生 成 され るこ とを表 す。X2は 別 の タンパ ク質X3の 生 成 、分解 をと もに抑制 し、X5は 二 つ の遺

伝子 の発 現 を抑 制す る。 タンパ ク質X3は 二つ の遺 伝子 の発 現 を と もに促 す。 これ を表すS一 シス

テムモデ ル を定義 す るパ ラ メー タは表3.1で 表 され る。
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図3.2:図3.1示 す遺伝 子 ネ ッ トワー ク を表 現す るS一シス テムモデ ル(表3.1)か ら計 算 され る時系

列デ ー タ。(A)表3.1に 示す パ ラ メー タを式3.10に 代 入 し、微 分方程 式 を解 くことで得 られ る時系

列デ ー タ。(B)表3.1に 示す パ ラ メー タの うち 、α1(す な わちpooll)を0.0に 設 定 して計算 され る

時系列 デ ー タ。 これは 図3.1示 す 遺伝 子 ネ ットワー クに対 して 、 タンパ ク質X2の 遺伝 子 を破 壊す

るな ど して 、その発 現 を強 制的 に抑 制 して 、系 の挙 動 を観察 す る実 験 に相 当 す る。(C)表3.1に 示

すパ ラ メー タの うち 、α4(pool4)を0・0に 設 定 して計算 され る時系 列デ ー タ。(B)と 同様 に、 これ

は タンパ ク質x2の 遺 伝子 の発 現 を強 制 的 に抑 制す る実験 に相 当す る。
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3.2微 分方程式の数値解法

S一システ ムで表 され る数理 モデ ル を使 って シ ミュ レー シ ョンを行 うことは、微 分 方程式

を積分 し、与 え られ る条件 の元 で状態変 数 の時系列デ ー タを得 る こ とであ る。積 分 を行 い

原 関数の値 を求め るこ とを一般 に、微分 方程 式 を解 くとも言 うが 、この微 分方程 式 の解 法

に は解析 的 な もの と、数値 的な ものが あ る。解析 的な方 法 とは 、積分 に よ り原 関数 を求め

る こ とであ る。 これが 理想で はあ るが 、上述 の一般 質量作用 則 もS一シス テム も、解析 的に

解 くこ とはで きない。 したが って数値計 算 に よ り、解 こ うとす る独立 変数 の範 囲全 体 にわ

た って ・あ る点 を初 期値 として原 関数 の近似値 を逐次 的 に求め てい くことにな る[15][33]。

現 在 まで に様 々な数値 解法が 開発 され てい るが 、ここで は もっ とも基本 的な解 法 であ るオ

イラー法 、 もっ と も代 表 的で 広 く用 い られ てい るル ンゲーク ッタ法 、S一シス テ ム に特化 し

た アー ヴ ィン(lrvine)と サバ ジ ョー(Savageau)の 方 法[7]に つ い て述べ る。

3.2.1オ イ ラ ー 法

ここで解 きたい微 分 方程 式 は 、一般 質量 作 用則 もS一シス テム も、いず れ も一 階の連 立

微 分 方程式 で あ る。形式 的 に は

yt=f(x,y)

y(a)==yo(3.11)

と書 け る。yoはx=aで のy(x)の 値 で あ り、数値解 法 の初期 値 とな る。原 関数y(x)は

解析 的 に求 め られ る場 合 もあ るが 、そ うで ない場 合 もある。 また解 その ものが存 在す る場

合 と存在 しな い場合 が あ る。 ここで は解が 存在 す る もの とし、f(x,y)は 十 分 に微 分可 能

で あ る とす る。 す る と解y(x)は 二 次 の項 まで のテ イラー展 開に よ り

y(x+h)-y(x)+hy'(x)+誓 ジ(x+θh)(3.12)

と書ける。すなわち

y(x+髪 一y(x) -y'(x)+ly"(x+θh)(3 .・3)

とな る。微 分方 程式(式(3.11))を 満 足 す る解 をyと す る と き、 ここでの 目的 は、x=Xで

の原 関数値y(幻 を求め るこ とであ る。 そ こで 解 を計 算 す る範 囲[a
,x]をN等 分 し、

又 一aん
=

N

XO=a,

Xn=a十nh
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とす る。y(X)を 式(3.11)の 解 とす る と、

y(XO)=yo,

y'(xo)=f(xo,yo)(3.14)

こ れ を テ イ ラー 展 開 して

y(x)-y・+(X-x・)・y'(x・)+1(x-x・)・ytl(ξ ・)

-y・+f(x・
,y・)+1(x-x・)・ylt(ξ ・),(x・<ξ ・<x)(3・ ・5)

こ こでx=x1=Xo+hと し、h2の 項 は値が 無 視で きるほ ど小 さい と見 な して 省 略 し、

Yo=yoと お くと、y(x1)の 近似 値 として

Y1=Yo十hf(xo,Yo)(3.16)

が得 られ る。 このYはyの 数値 解法 に よ り得 られ る近 似値 とな る。解 の真 の値 は 、以 下

の式(3.17)

y(x・)-y(x1)+hy'(x1)+ih・yll(ξi)(3・ ・7)

で計算 され るが 、これ を式(3.16)で 得 られ るY1を 用 いて計算 した値

Y2=hf(x1,Y1)十Y1(3.18)

で近似 す る。 この方 法 は もっ とも基礎 的 な数値 解法 で 、オ イラー法 と呼 ばれ る。こ こでh

を刻 み幅 とい う。

オ イ ラー法 で は、各 ス テ ップで の誤差 麺2y"(ξ1)が 蓄積 して 、真 の解 と近似 解が 大 き く

異なってしまう場合がある。これを修正 しながら計算を勧めてい く方法がルンゲークッタ

法である。

3.2.2ル ンゲ ーク ッ タ 法

オイラー法に真の解を代入したときの誤差

7n+1-y(Xn+1)i`y(Xn)-f(Xn,y(Xn))(3.19)
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を 、オ イラー法 におけ る打 ち切 り誤 差 と呼ぶ 。 これ は一 ステ ップ分 の計算 に よる誤 差 なの

で 、局 所打 ち切 り誤 差 と も呼ぶ ・ これ は 、Ynが 真 の値y(Xn)に 等 しか った場 合 の 、Yn+1

とYn+1の 差 を表 す。 オ イラー法 の場合 は

1
7n+1=5hy"(ξ)=0(ん)(Xn<ξ くXn+1)(3・20)

と な り、 真 の 解 に つ い て

y(xn+1)=y(xn)十hf(xn,y(xn))十hTn+1(3.21)

と書 け 、77n+1=0(ん)と な る。 こ の と き 、 オ イ ラ ー法 は精 度1で あ る と言 う。 一 般 に 、

Yn+1=Yn十hΦ(Xn,(Yn))(3.22)

とい う計 算 を考 え た と き に 、 こ れ に真 の解 を代 入 す る と

y(xn+1)=y(xn)十hΦ(xn,y(xn))十 〇(hP+1)(3.23)

とな る と き、 こ の計 算 法 は 精 度pで あ る 、 とい う。hは1以 下 の値 に取 る こ とが 多 い の で 、

精 度pが 高 け れ ば 、 そ れ だ け 局 所 打 ち切 り誤 差 も小 さい こ と に な る 。 ル ンゲ ーク ッ タ法 は 、

精 度4の 方 法 で あ る 。

Yr、 をn回 目 の 計 算 ス テ ップ で 得 ら れ た 原 関 数 の 近 似 値(n=0で の 値 は 初 期 値 と して

与 え られ る)、Xnを そ の 時 の 独 立 変 数 の 値 とす る と 、 ル ン ゲーク ッタ法 は

k1=f(x,Y(x))

ん ん
k・-f(x+5,Y(x)+至k1)(3・24)

ん ん ん
k・-f(x+5,Y(x))+至,Y(x)+玄k・)

k4=f(x,Y(x)十hk,)

(3.25)

と し 、

ん
Yn+1-Y・+6(k・+2k・+2k・+k・)(3・26)

と して 計 算 す る ・ 式(3.22)に お い て 、 Φ(x。,y(xn))=3(k,+2k2+2k3+k4)と な って

い る。

オ イラー法 とル ンゲーク ッタ法はYn+1を 得 るため に 、その1ス テ ップ前 で の値Y.とx.

だけ しか 用 いない 、一段 階法 と呼ばれ る方法 に属す る。一段 階法 で は、刻 み幅 んを小 さ く
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してい くと真の解に収束してい くこと、また精度が高い方法ほどその収束が早いことが証

明されている。ルンゲークッタ法は、複数ステップ前からの計算結果を用いる多段解法に

比べ、初期値を求める手間が少ないこと、単純なアルゴリズムであ りながら精度が高いこ

とから、幅広 く用いられている。

3.2.3ア ー ヴ ィン と サ バ ジ ョー の 方 法

上述 したS一システムは、連立微分方程式である。各式は二つの項を含んでお り、それ

ぞれべ き乗数の積になっている。

釜 一礁 拶 一礁 蜘 ¢-1,2,…,n)(3・27)

このため微分係数 誓 を計算する途中で非常に大 きな値がたびたび現れ、これが桁落ちを

起 こす こ となどで計 算精度 に影響 を与 え、 また オーバ ー フロー などの原 因 に もな る。また

計算 機で の数値 計算 で は 、べ き乗 の計算 は 、四則演 算 に比べ る と5倍 か ら10倍 の 時 間が

か か る。そ こで 、式(327)の 両辺 の対 数 を取 るこ とで得 られ る微 分 方程式 を解 き、得 られ

た数値 解 を、指 数乗 を計算 して原 関数の値 を得 る、 とい う方 法が アー ヴ ィンとサ バ ジ ョー

に よって開発 され た[7]。

まず 、時刻tに お け る式(3.27)の 左 辺 の値 をx!1)と 表 し、原 関数値 瓦 の対 数 をyi(t)と

すると、これはテイラー展開を用いて

yi(t+h)-Yi(t)+慮(Yi(h'!(t))hM(i-1,2,...,n)(3・28)

とな る。 ここで はテ イラー展 開の高次 の項(P+1次 以 上 の項)を 切 り捨 ててい る。 この式

は以 下の よ うに変形 で きる。

巧σ)一 饗;)

一 α、nx鮮 岨 雄(i-・,2,...,n)

ゴ=1ゴ=1

-一(れ Σglゴ}り
ゴ=1)呵 書嬉)

一 且11)-Bli)(3・29)
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ここで 、glゴ=9iゴ ー δか 鳩=砺 一 δりで あ る。傷 は クロネ ッカーのデル タ(i=」 の とき

傷=1、 それ以外 の時 傷=0)で あ る。

ここで αi、β,、島 、鳩 は全 て定数 なので 、 式(3.29)は 簡単 に微 分 で きる。

yi(・)一 且!1)(書gl・⇒ ・))-B!1)(書 ん1・Y」(1))

=且!1)σ!1)-B!1)功1)

=オ!2LBI2)(3.30)

こ こ 鱗2)一 Σ7.、9!一、Y」(1)、B!2)一 Σ 狂1ん1、y」(1)で あ る ・ こ れ を 一 般 イヒし て ・

Yi(m)一 五!m)-B!m)

の 　ユ

摩)=Σ 馬,且 野一嘱q)

鱈
B!m)一 Σ 瑞 謬 一qH!q)(3・31)

q汀1

G!q)=ΣglゴY」(q)

ゴ=1

功q)一 Σ ん;ゴ}り(q)

」=1

となる。ここでFmq=課F可 であ る。さらに、少 しで も計算時間を短縮するため

に 、巧 の代 わ りに 喬=浩 を用 い るこ とにす る と、

Yi(m)一 λ!mL扉)

漣)一 Σ施 聖 δ!q)コ 　　ユ

B動)一 Σ薬 畷q)(3・32)

り け

σ!の 一 Σglゴ ち(9)

ゴ=1

バ れ

∬!q)=Σ ん1ゴち(q)

ゴ=1
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とい う式が得 られ る。 これ は 、以下 の 関係 に よる。

炉)一(巧@)m -1)!

A!lm)_五1　 q)2(
m-q-1)!

B動)一 伽 禦 、)!(3・33)

♂)_G!q)t(
q-1)!

HT〈q)_踏q)2(
q-1)!

これ に よ り二 階微 分 を計 算 す る と きの乗 算 の 回数 を 吉に 、三 階以上 の微 分 係 数 につ いて

は
n(12m-5)に す る こ とが で きる。 加算 の 回数 は変 わ らない 。一般 的 なテ イラー展 開で は 、

その係 数 を計 算 す る ときYiのm階 の微 分 係 数 をm!で 除 した値 が必 要 で あ るが 、修正 し

た式(3.33)に よるテ イ ラー係数 を用 い れば 、これ をmで 除す るだけ で得 られ る。つ ま り、

既 に計算 した低 次の(mが よ り小 さい)係 数 を用 いれば 、y,1をm!で 除 した値 が 簡単 に得 ら

れ るこ とにな る。

連立 の次数 をnと す るとこの方法 は、乗算 の最低 限回数 はル ンゲークッタ法 の12n2+36n

に対 し10n2+37n、 べ き乗計算 の最低 限 回数 はル ンゲーク ッタ法12nに 対 し2nに なってい

る。式(3.34)に 示 す連 立微 分方程 式 に対 してル ンゲーク ッタ法 とこの方法 を比較 した場 合 、

同 じ精度 で は この方法 が228倍 高速 で あ るこ とが 示 され てい る[7]。

4/'-8×1-8X,X8・

OP/2-X?・Xio,・-X・

響 一X身 ・-X・

X1(t・)一 、お4(3・34)

1
x・(t・)-B

l
X・(t・)-4

to=0.0(計 算 開 始 点)
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tf=12.0(計 算終了点)

3.3系 の 最 適 化 法

微分方程式を解 くことで得 られた結果と、実験により観測された時系列データを比べ

ることで、モデルがどの程度、現実の系をよく表現しているかが評価できる。この評価が

高くなるようにモデルを最適化してい くことになるが、ここではまず、非線形多次元関数

の一般的な最小化アルゴリズムについて述べる。

3.3.1一 次 元 探 索 法

一次元探索法 とは、独立変数が一つの目的関数を最小化、あるいは最大化するアルゴリ

ズムである[30]。最小化 とは、目的関数値が最小になる独立変数の値、すなわち最適解を

決定することであ り、これを逐次的な繰 り返し計算により決定する場合には、探索とも呼

ばれる。関数 ∫(勾の最大化 はす なわち、一∫(勾を最小化することであるので、以下では

最小化についてのみ述べる。

関数の最小化は、解析的に一通 りの計算で行える場合もある。例えば目的関数が独立

変数の二次関数 ノ(x)=ax2+bx+cの 場合 には、α≠0な らx=-b/2aと なる点が ノ(x)

を最小化する点である。 しか し一般 的な応用問題では目的関数の形式が定まっておらず、

独立変数が目的関数の記述の中に陽に含まれないことがある。つまり目的関数の記述形式

の中に、独立変数値が直接には入っていないが目的関数の値を制御するといった、関数の

関数(汎 関数)と 呼ばれ る形式である。実験で得られた時系列データと一致する挙動をす

る数理モデルを得ようとする場合はこれに相当する。つまり独立変数は数理モデルを記述

するパラメータであ り、目的関数は、そのモデルから微分方程式を解いて得られる時系列

データと実験データとの二乗誤差などであるため、二乗誤差を計算する式の中には独立変

数値は出てこない。関数の形式が多項式であれば、最小二乗法による回帰で、解析的に時

系列データと一致する関数を決定することができるが、最小二乗法が適用できない場合に

は、その場合には、まずある独立変数値を出発点として任意にとり、そこから目的関数値

や微分係数を利用して次の独立変数値を決定し、次第に最適解に近づいてい くという方

法、すなわち探索を行 うことで関数を最適化してい く[15][30]。

任意の多次元非線形関数の最適化のための多次元探索法では、その内部で一次元探索法

が使われるが、これはその探索空間内である特定のベクトル(探 索方向ベ ク トル)に 沿っ

た一次元空間において、目的関数を最小化する点を探す方法である。このことから、一次

元探索は直線探索とも呼ばれる。一次元探索にはさまざまな方法があるが、全ての目的関
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数 、最 適化 条件 に対 して高 速か つ高精 度 に最適化 す る普遍 的な方 法 とい うの は 、存 在 しな

い。 また一 次元探 索 能 力 に よって多 次元探 索 の成 否や 速度 、精 度 に直 接 影響が 出 るため 、

目的 関数 の性 質 に応 じた適 切 な一 次元探 索 法 を選ば な けれ ば な らない。

以下 で は代 表 的 な一次 元 探 索法 として黄 金分 割 法 、 フ ィボ ナ ッチ探 索 法 、 ローゼ ンブ

ロ ック法 につ いて述 べ るが 、前 二者 のアル ゴ リズム は、どち ら も探 索範 囲が有 限 であ る場

合 に用 い られ 、そ の探 索範 囲内 に極小 値が 一つ だけ存在 す る場合 には 、その極 小 点が 求 め

られ るが 、複 数あ る場 合 には、どの極小 値が 求め られ るか はわか らない 。しか し最終 的に 、

一つ の極小 点が 求 め られ る
。 これ ら二 者 に共通 す るアルゴ リズ ム は以下 の ようにな る。

まず初期探 索範 囲 中に一つ の探 索点 を取 り、探 索範 囲の境 界(両 端)と その点 の3点 で 目

的関数値 を計 算 す る。 ここで 目的関数 を ノ(x)と し、境界 をそれぞ れ αとc、 その 間の点 を

bと す る(a<b<c、 図3.3)。 こ こで も し、∫(α)、∫(b)、f(c)の うち ノ(b)が 最 小 であれ ば 、

閉区 間(α,c)の 中 に極 小 点が存 在 す る。そ して新 しい点xを 閉区 間(α,b)も し くは(b,c)の

間に とる。 ここで は(b,c)に 取 った とす る。 もし ノ(x)<f(b)な ら、閉区 間(b,c)の 問 に極

小 点が あ る こ とにな る。逆 に ノ(x)〉 ノ(b)な ら、極小 点 は閉 区 間(α,b)内 にあ る 。ど ち ら

の場合 も、極小 を含 む 区間の両端 の 中点が 、極 小 点の近似 で ある。 この操作 を、区 間の幅

が十分 に小 さ くな る まで 繰 り返 す こ とに よ り、望 む精度 の近似 解 を得 る。

計 算機 に よる数値 計 算 で は 、常 に精 度が 問題 とな り、 この場 合 も区 間の 幅が 十分 に小

さ くなる まで とは どの程 度 の こ とを言 うのかが 問題 とな る。計 算機 で の実数 の表 現で は 、

一つの数値 を表 現 す るの に4バ イ トを使 う単 精度 実数 と、8バ イ トを使 う倍精 度 実数が あ

る。それぞ れ3.Oe-8、 お よび1.Oe-15程 度 以 下 の違 いは表 現で きない。 その ため 、区 間の

幅 や評価 関数の値 もこれ以 上小 さな値 や差 を求 めて も無 意味で あ るが 、実 際 には ここ まで

の精度 は求め られ ない 。上述 の値 をEと 表 し、bの 近 くで評価 関 数 ノ(x)を テ イラー展 開 し

て(つ ま りx-bが 十分 に小 さい とす る)高 次 の項(x-bの3乗 以上 の項)を 無視 す る と、

ノ(・)・f(b)+f'(b)(・-b)+i'"(b)(・-b)2(3・35)

となるが、bが 極小 点である とす ると、その点での微分係数は0で あるため、

ノ(刺(b)+ン(b)(・-b)・(3・36)

とな る。区 間の 囲い込 みが進 ん で式(3.36)の 第 二項 の絶 対値が小 さ くな ってい き、第一項

ノ(b)のe倍 よ りも第二項が小 さ くなる と、式(3.36)の 右辺 の加算 を行 って もその結果 は ノ(b)

と同 じにな り、これ 以上 の繰 り返 し計算 は無 意味 に なる。 この 時(・巷f"(b)(x-b)2<ノ(b))

1・-bi一 峠l!縞(3・37)
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ノ(κ)

f(c)

丑 の

ノ(わ)

ノω

abxc

図3.3:探 索 範 囲が 決 まってい る場合 の一次 元探 索法 の概 略 図。極小 値 は点 αと点cの 間 にあ る も

の とし、 まず 点bを αとcの 間 に とって α、b、cの3点 で 目的 関数値 ノを計 算 、そ して 閉区 間[α,b]

または[b,c]の ど ち らか の 内側 に新 しい点xを 取 る(図 で は[b,c]内 に取 ってい る)。 区 間の 内側 に

取 った2点 につ い て 目的 関数値 を比 較 し、ノ(x)<ノ(b)で あ れば 、極小値 は区 間[b,c]内 にあ り(図

の場合)、 そ うで なけれ ば極小 値 は区 間[α,b]内 で あ る。前 者 の場 合 であれ ば 、点b、x、cを 後者 で

あれば 点a、b、xを 新 しい3点 として 、区 間の幅が 十 分 に小 さ くな る まで 同 じこ とを繰 り返す 。

32



であ る。式(3.37)中 の 縄 はお お よそ1の オーダ ーであ る。 なぜ な ら、極小 値付 近の 目

的関数 ノ(x)の 曲線 を二 次式Ax2+Bx+0で 近 似 す る と、f"(x)=Aと な り、

辮ll-2μ δ2諺 δ+Ol(3・38)

で あ るか ら、影 響 の大 きな二 乗 の項 に注 目す る と、その オーダー は1で あ る。 またbが 非

常 に大 き くなれ ば 、 この項 は0に 近づ く。xとbを 囲 い込 む 区間の両 端 とす る と、 区間の

幅 を、注 目 してい る区 間周 辺 の独 立 変数値 の 乖 倍 よ りも小 さ くす る と、式(3.36)の 左 辺

はf(b)と 等 し くな って し ま うこ とが 多 くな る。つ ま り探 索 精度 の 限界 は1.Oe-4あ るいは

1.Oe-8と い うこ とにな る 。

黄 金分 割法

黄 金分 割法[30]と フ ィボ ナ ッチ探 索[30]は 、上述 した共 通 した アルゴ リズ ム と図3.3に

おい て 、点bや 点xの と り方が 異 なる。 黄金分 割法 で は、 まず 点 α、cが 与 え られ た と き、

Wを 規定 の定 数 として
b一 α
一W,c-b-・-W(3.39)

ご 　 り り 　 ゆ

となる点bを とる(図3.4)。 点bは 点aか らc一 αのW倍 だ け右 に進 んだ点 で あ る。 また 、

定数Zを 用 い て
x-b

=Z(3.40)

り 　 の

とな る点xを とる。 点xはbか ら右 にc一 αのz倍 進 ん だ点 であ る。す る と、新 しい 囲い

込 みの 区 間の幅 は 、現 在 の幅lc-alのW+Z倍 か 、1-W倍 にな る。そ の うちの広 い方

に しか 囲い込 め なか った場 合 の 区 間の縮 ま り方 を最大 にす るため に は 、W+Zニ1-W

とな る よ うにZを とれ ば よい 。 したが って

Z=1-210/(3.41)

とす る。 この と き、新 しい 点xは 区 間内でbと 対 称 な位置 に くるため 、区 間(α,b)と(b,c)

の うち広 い 方 の 中に とられ る。次 の探 索 の ため の新 しい3点 は α,b,xま た はb,x,cの いず

れ か にな るが 、ど ち らの場 合 で も もとの3点 α,b,cの 位 置 関係 を保 存 す る よ うにす るため

には 、

、㌔ 一¥(3・42)

で な け れ ば な ら な い 。 こ の 式 と式(3.41)か ら 、 次 の 二 次 方 程 式

W2-3W一 ト1=0(3.43)
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ノ(」・c)

f(c)

f(a)
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.f(x)

abxc
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1

図3.4:黄 金 分割 法 。 点 α、b、cは 探 索 開始 時 に与 え られ る もの とす る。 点x'は 点cか らc一 αの

0.38197倍 だけ左 に戻 った点 に とる。

が 得 られ 、 した が っ て

W-3響 一(3・44)

となる。つ ま り最初 の 囲 い込 み区 間(α,c)で 、点bはab:bc=O.38197:0.61803に 内分す

る点 とな る よ うに とる とい うこ とで あ る。この比 は黄金 分割 比で あ るため 、この方 法は黄

金分 割法 と呼 ば れ る。

黄金 分 割法 は 、探 索 の最 初 に与 え られ る3点(α 〈b<c)の 次 に とる点 は 、広 い 方 の

区 間の 中央 の点 で はな い方 の 点(α またはc)か ら、中央 の点bに 向か って も との区 間の幅

lc一 α1の0.38197倍 進 んだ点 とす るアル ゴ リズ ムで あ る。

フ ィボナ ッチ探 索法

フ ィボナ ッチ探 索 法[30]は 、黄金探 索法 で用 い る黄金 比の代 わ りに、フ ィボナ ッチ数 列

に よる比 を用 い 、また繰 り返 し回数 をあ らか じめ制 限 してお く方 法で あ る。フ ィボ ナ ッチ

数列Fnは 、Fn=鑑_2十 凡_1,Fo=Fl=1で 定 義 され る。

まず 最 大 の繰 り返 し回数Nを 決 め てお き、与 え られ た探 索範 囲(a,c)をFN:FN-1に
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内分す る点 をbと す る(逆 にFN-1=FNで もよい)。 そ して広 い方の 区間 を 恥 一1:FN-2に

内分す る点 を新 しい探 索 点xと す る。k回 目(k>1)に とる新 しい探 索点 は 、極小値 の あ

る方の 区 間 をFv-k+1:FN-fe+2に 内分 す る点 に とる ようにす る。N回 探 索点 を とった時 点

で フ ィボ ナ ッチ数列 を使 い きって終 了 す る。この と きに、区間が 十分 狭 くな るよ うに探索

範 囲の広 さIC-alか らNを 決 め てお く。 同時 に この 時 には 、Fl=F2か ら、最後 の二つ

の探索 点 は重 な って しま うため 、これ らはその位 置か らで きるだ け小 さ く離 れた2点 を と

り、それ を代 わ りに用 い る。

1回 目の探 索 点 を とった とき、それ に よ り最初 の探索 区 間は 恥 一1:FN-2に 内分 され る。

最初 の探索 範 囲 をdi、k回 目の探索 点 でで きた極小 点 の存 在 す る区 間の幅 をdkと す る と、

d・ 無ii4・-1(3・45)

となる。すると最後の区間との幅は、

象(3・46)

となり、最終的に重なる2つ の探索点のずれる、小 さな幅 をEと するとこれは、

無+・(3・47)

となる。この幅を任意の値δ以下にするためには、

F,・ 〉 δ竺

,>F・-1(3・48)

となるようにNを とれば よい。

二次式内挿法

以上 の探索法では、極小点を含むことが保証されている範囲を得ることができる。こ

れを繰 り返すことで、計算機による実数表現の精度の限界まで範囲の幅を狭めていくこと

ができるが、これには計算時間がかかる。連続な関数では、微分係数が0と なる点では二

次関数で近似で きることが、テイラー展開を用いることで分かる。そこで、黄金分割法や

フィボナッチ探索法で得られる最後の3点 の目的関数値 を比較 し、その差があらかじめ定

めた範囲に収まっていれば、この3点 か ら二次関数の係数 を決定 し、この二次関数で目的

関数を近似 し、二次関数の極小点を解 とする。
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二 次 関 数 をy=ノ(x)=ax2+bx+cと し ・3点 を(Xl,Yl)、(x2,Y2)、@3,Y3)と す る と 、

X?・+X、6+・=〃1

卿+・ ・b+・-9・(3.49)

姥 α+X3b+C=Y3

で あ る 。 これ か ら ク ラ メル の公 式 で 二 次 関 数 に含 まれ る係 数 α
、bを 求 め る と 、

YlXll

Y2x21

。 一 〃・x・1_・ ・〃・一 ・・y・

婦Xl1励3一 喰,

場x21

姥 ω31

堵Yl1

場Y21

b一 難 十 雛 ≡鶏i(3・5・)

場x21

姥x31

とな る。す る とこの二次 関数 の導 関数y'=2αx+bが0と な るx=ibが 極小 点で あ る。

hi-一 £-2畿 ≡鵠)(3・5・)

ローゼ ン ブ ロ ック法

この アル ゴ リズ ム は成 功 と失敗 のル ーチ ン[16]と も呼ば れ 、探 索範 囲 に制 限 を設 ける必

要が ない 。 また多 峰性 の 関数 に対 しては 、探索 開始 点や初 期 ステ ップ幅 など を変更 す るこ

とに よ り、得 られ る局所 解が容 易 に変化 す る。 この ため 、 目的 関数の形状が 全 く不 明な場

合 に、 まず極 小値 の存 在 す る範 囲 を確定 したい場合 などに用 い る。そ してそ の確 定 した範

囲 内を黄 金分 割法 な どで 絞 り込み 、最終 的 に二次 式 内挿法 で近似 解 を求 め る とい うこ とに

な る。

この アルゴ リズ ムで は まず 、初期 ス テ ップ幅 ん、拡 大率 α(α>1)と 縮小 率 β(0<β<1)

を決 め てお く。初期 出発 点XOに 対 し、Xl=XO+hと な る点 を取 り、f(Xi)<ノ(XO)で あれ

36



ば(成 功)・h=αhと し・XO=ω1と する。 もし ノ(Xl)〉 ノ(XO)であれば(失 敗)、h=一 βh

とする。この とき、鞠 は更新 しない。この操作を繰 り返す。つまり、探索点を更新して目

的関数値が小さくなれば、その方向への探索を続ける、そうでなければ逆方向に探索する

という考えで、同方向に探索を続けてい く場合にはステップ幅を大 きくしていくことで、

探索の加速を図る。そして目的関数値が大きくなれば、その二つ前の探索点と、目的関数

値が大きくなった点との間に極小値が存在することになり、その範囲を黄金分割法などで

探索すればよい(図3.5)。 一番最初の探索点か ら開始 して、どちらの方向に進んでも目的

関数値が大きくなる場合には、目的関数値が大きくなった二つの点の間、探索の出発点付

近に極小値があることになる。またどちらに進んでも目的関数が小さくなる場合には、ど

ちらにも極小値がある可能性があ り、どちらを探索するかは任意に選ぶ。

拡大率 αと縮小率βの値が1と 大 きく異なると、より広範囲を探索することにな り、ま

た極小値が一つしかない場合には、そこへの収束が速 くなるが、多峰性の場合に、探索点

を更新する距離の中に極小値が複数あると、かならずしも特定の極値に収束してい くとは

限らず、探索が混乱することがある。しかし拡大率αと縮小率βの値を1に 近 くすると、

それだけ収束には時間がかかる。これらの値は、目的関数の性質に応じて経験的に決定す

るしかない。一般には、これらの値は黄金比にとって、探索範囲を決定して黄金分割法に

移行する際に、改めて目的関数値を計算する手間を省 くことが多い。

3.3.2多 次 元 非 線 形 関 数 の 最 適 化

一般的 な多次元非線形関数の最適化法は、二つに大別 される。一つは上述した一次元

探索法を内部で利用する、逐次的かつ解析的な探索法、もう一つは乱数を用いた確率的、

発見的な探索法である。前者は20世 紀後半 、計算機の発展 とともに研究、開発されてき

た、探索空間の中で探索点を逐次的に更新していき、極小点に収束していく方法であり、

後者は熱力学にヒントを得た焼 きなまし法(シ ミュレーテ ィッドアニー リング)[10]や1980

年代から研究が盛んになった、遺伝的アルゴリズム(GA)[2][3][5][6]などである。一般に解

析 的方法は、確率的方法に比べると目的関数の値を計算する回数が非常に少な くて済み、

それだけ高速で、高精度を得られやすい。反面、目的関数の性質により最適化の可否が大

きく左右され、自然界の現象を記述する系にたいして有効でないことが多い。これは、自

然現象の記述においては、探索空間の非線形性が強 く、目的関数を二次関数で近似できる

範囲が非常に狭いことが多いのと、探索空間の次元が高いことが多いことによる・対して

確率的方法では、目的関数の値さえ計算できれば最適化できる方法であり、適用範囲が解

析的方法に比べると広 く、自然現象のモデルの最適化に用いる例も少なくない。また遺伝

的アルゴリズムにおいては探索点を同時に多数発生させるため、関数の概形をつかみやす
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図3.5:ロ ーゼ ンブ ロ ック法 に よる探 索 。この方法 では 、初期探索 点は一つ だけ決めれば よい。まず

初期 ス テ ップ幅h、 拡 大率 α と縮小 率 βを決め てお き、α>1、 β<1に してお く.ま ずXl=Xo+h

とな る点 を と り、ノ(Xl)<ノ(Xo)と なれば 、 この 方 向へ の探 索 は成功 で あ る とし、h=αhと して

同様 にX2=Xl+hと な る点 を とる。 ここでf(X2)<ノ(Xl)と なれば 、 この方 向へ の探 索 は成 功で

あ り、 同様 の操 作 を繰 り返 すが 、f(x2)>f(Xi)と なれ ば 、Xlか らx2へ の探 索 は失敗 で あ り、Xl

か ら、X2と は逆 方 向へ 探 索 をす す め る。つ ま りh=一 βん として 、x3=Xl+hと なる点 を次 の探

索点 とす る 。 これ を繰 り返 し、探索 点 を更 新 して も 目的 関数値 の改 善量 が ご く少 な くな った場合

(lf(X3)-f(X'2)1≦ θ、θは前 もって決 めてお く定 数)や 、極小 値 を囲い込 んだ範 囲(1:i・3-`i1)が 前

もって決 めて お く定数 よ りも小 さ くな った場合 に、探索 を終 了す る。
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〈、極小 点が 多 数 あ る場 合 に、 よ り目的 関数値 の小 さな極小 点 を探 しやす い。 しか しその

ため 、 目的 関数 を計 算 す る回数が前 者 に比べ る と非常 に多 く、これが最 適化 に要す る時 間

を短縮 す る上で のボ トル ネ ックにな る。 また高精度 を得 るため には 、要求精度が 高 くな る

に従 って非 常 な勢 いで探 索 点数 を増や して い く必 要が あ り、時 間 と精度 の面で は解析 的な

方法が ・適用 範 囲 と探 索空 間の 大 きさ(次 元)の 限界 では確 率 的 な方 法が 優れ て い る と言

える。

まず 、解析 的 な方法 につ い て述べ る。

最小 点 には 、その 点 を含 む十 分 に小 さい領域 を考 えた と きに、その領 域 内で 目的 関数値

を最小 にす る極小 点(局 所 的最小 点)と 、独立 変 数の取 りうる値 全 て を含 む領域 内で 、目的

関数が 最小 の値 を取 る最小 点(大 域 的最小 点)が あ る。以 下で は 、極小 点につ いて述べ る。
一変 数 の 関数 につ いて

、その極小 点 には以 下 の性 質が あ る。

二 階微 分 可能 な一 変数 の 目的関数 ノ(勾が 、あ る十分小 さい領域 内 の点 記で極

小 値 を とるため の必 要条 件 は

ノ'(記)=0カ 、つ ノ"(諺)≧0(3.52)

で あ り、十 分 条件 は

ノ'(諺)=0カ 》つf"(廊)>0(3.53)

で あ る。

必 要条件が 成 立 してい る場合 、 目的関数や拘 束条件 によって極小 点 であ る場合 とそ うで

ない場 合が あ る。 た とえば 目的 関数がf(x)=x3の 場合 、ノ'(x)==Oと な るのはx=0の

ときだ けで あ るが 、この と き目的 関数 は極 小で は ない。 しか し独 立変 数の と りうる範 囲を

限定 し、極小 点が そ の境 界上 に存 在 す る場合 には この条件 は正 し くない 。この ときの必 要

条件 は、極 小 点が領 域 の下 限で あれば ノ'(x)≧0、 上 限で あれば ノ'(x)≦0で あ る。 これ を

独 立変 数値 に制 限 のない 、多 次 元 関数 に拡張 す る と以 下 の よ うになる。

多次 元 の 目的 関数 ノ(幻がx=xで 極小 となる ため の必 要条件 は

fx(X)==0カ 、つfxx≧0(3.54)

とな る こ とで あ り、十 分 条件 は

fx(X)=0カ 》つfxx>0(3.55)

で あ る。 こ こで 、

fx(x)≡(∂1薯),∂1募),∂lll),…,∂ ぎll))T(3・56)
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響 雑 …響
[f・x]≡ 雑 響

.:・;・(3.57)

壁 璽 蟹
∂・… ∂解 。'● ● ∂鴫

で あ り、nは 独 立 変数 の個 数で あ る。 また0は 全 ての要素が0で あ るベ ク トル

を 、[ち。]>0は 、f。。の全 て の要素fあ吻 につ いてf』切>0で あ るこ とを表 す。

上 述 の ちxを 関数!(x)の ヘ ッセ行 列 、 また はヘ シア ン とい う。

これ は独 立 変数 の 取 りうる範 囲 に制 限が ない 場合 で あ るが 、 これ に制 限が あ る場合 に

は、上 述 の条件 は 、独 立変 数が その範 囲 内でかつ境 界 上で ない場 合で あ り、境界 上で の極

小 点 の性 質 は、以 下 の よ うにな る。

目的 関数 ノ(x)が あ る範 囲Sの 境界 上 の点x=xで 極小 を とるため の必 要条件

は 、十分小 さな値tに 対 してX+tyがs内 に収 まる よ うなyに 対 して

(の 写(幻y≧0(3.58)

(ii)も し す(幻y=0な ら、yT[fxx]y≧o(3.59)

となることである。

3.3.3焼 き な ま し法

以下に述べ る焼 きなまし法(シ ミュレーテ ィッドアニー リング法、SimUlatedAnnieling)

と遺伝的アルゴ リズムは、モンテカルロ法[37]と 並ぶ代表的な確率的探索法である。

焼きなまし法[15]は 前述 したように、乱数を用いた逐次探索法である。多変数関数に対

しても、その関数値さえ計算することができれば、最適化することができる。関数の連続

性や導関数値の計算の可否などは問わない。しかし探索の点の更新は、正規分布乱数と式

(2.6)に 示す確率のみによって行 うため 、探索空間内で極小値を与える点には、確率的に

しか到達し得ない.し たが って解析 的な方法に比べ極小点への収束が遅 く、目的関数値の

計算回数が非常に多 くなり、要求精度が高い場合には、最適化に非常に長い時間がかかる

という欠点を持つ。また逐次探索であるため、探索空間の次元が高 くなるにつれて、急激

に最適化に要する時間が長 くなってい く。

生体内反応系の構造最適化にこれを適用する場合、実験で得 られる系の時系列データ

とモデルから計算される挙動の差異、つまり時系列データの二乗誤差和などを目的関数と
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することができる・すると式(2.6)のTを 設定す ることで最適化を行い、観測データを再

現する系を得ることができる。

3.3.4遺 伝 的 ア ル ゴ リズ ム

焼 きなまし法 による探索は、一つの探索点を更新してい くことで最適化を進めてい く逐

次探索であるため、得られる目的関数に複数の極小点がある場合、どの極小点を得るかは、

初期値に非常に大 きく依存 し、また極小点への収束も遅い。これを改善するために、探索

を一点だけを使 って逐次的に行うのではな く、常に複数の点での目的関数値を評価する、

同時多点探索を導入したのが遺伝的アルゴリズム(GeneticAlgorithm,GA)[3][5][6][11][31]

である。

これによ り初期値依存性 を減らすことができ、また探索点を更新する際に、一つの探索

点を複数の過去の探索点から決定することで、効率のよい探索をすることができる。また

焼きなまし法同様に、目的関数はその値さえ計算できればよく、関数の連続性や導関数値

の計算の可否などは問わない。

しかし遺伝的アルゴ リズムを実際の最適化問題に適用するためには、最適化条件や解

の表現方法など、設計あるいは設定せねばならない事項が非常に多い。このため現実的な

問題 として、最適化問題への適用開始から解決までの時間を考えると、解析的最適化また

は焼 きなまし法のプログラムを作成して、非常に多数の初期値から繰 り返し最適化を行っ

て、得 られた極小値のうち、もっともよいものを解 とする方が早いこともある[3]同 。

生体 内反応系 の構造最適化では、モデルを記述するパラメータが多い、つまり探索空

間の次元が非常に高い。また数理モデルとしてS一システムあるいは一般質量作用則を用

いた場合、パラメータの値によっては微分方程式が数値的に解けない場合があり、探索空

間中のそういった場所では、目的関数値が計算できない。どちらの数理モデルでも、パラ

メータの値を用いて状態変数の指数乗を計算し、しか もそれらの積を計算せねばならな

いため、有限桁の実数しか表現できない計算機上では、パラメータの値によってはしばし

ば桁あふれを起こし、やはり微分方程式が解けないことがある。つまり目的関数が未定義

の範囲が、探索空間中に少なからず存在 し、それらの範囲の境界で目的関数は不連続 と

なる。

解析的探索法や焼 きなまし法では、探索点が目的関数の未定義領域の境界に近づいて

きた場合、探索点を大幅に移動 して未定義領域から離れるということは行わない。このよ

うな場合に、同時多点探索を行っていれば、問題なく探索を続けることができる。そのよ

うな理由からここでは、確率的な同時多点探索として、近年非常に盛んに研究、応用され

ている遺伝的アルゴ リズム(GA)を 最適化法 として導入 した。
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GAを 生体内反応系の構造最適化に導入するにあたって、設定あるいは設計しなければ

ならない事項には、個体(お よび個体 に含 まれ る、数理モデルの実数パラメータ)の 表現

方法、個体 の評価方法 、淘汰、交叉、突然変異などの適用方法などがある。GAと は、最

適化法 としては概念 的な もので、具体的な適用法によってアルゴリズムの詳細は変化し、

探索の速度も大きく変わる。このため、上記の事項それぞれについてさまざまなアルゴリ

ズムやデータ構造などからもっとも適当なものを選ばねばならないが、現在これらにつ

いて有効性や妥当性を判断する一般的な方法はな く、適用される最適化問題の性質によっ

て、その都度評価、考察などを行って、試行錯誤的に決定せねばならない。ここでも、さ

まざまな方法を比較、検討した。
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第4章 最適化 アルゴ リズム

これまでは、一般的な生化学反応系のモデ リングおよび最適化について述べたが、ここか

ら、本研究で開発した最適化手法について述べる。
一般的に逆問題を解こうとするとき

、解析的に唯一あるいはただ一通 りの解を見つけ

るには総探索を行うしかない。これは解空間の次元が高 くなるとすぐに現実的な時間では

解 くことができなくなる。このため解空間の一部を探索し、最適解を試行錯誤的に探して

いくアプローチを取 らざるを得ない。

探索空間が一次元空間である逆問題の場合には、黄金探索法、フィボナッチ探索法、ロー

ゼンブロック法(成 功 と失敗 のルーチ ン)な どの簡便な方法(3.3.1)が ある。これらは多次

元空間を探索する場合にも用いられる、基礎的な方法であ り、どの一次元探索法を用いる

かで探索の効率が大きく左右される。また同様に、多次元探索法も解析的な方法では勾配

を用いる方法 と用いない方法、または発見的な手法と、どれを用いるかが大きな問題 と

なる。いずれにしても、探索空間の特徴により、いかに適切なものを選ぶかという問題で

ある。

ここで対象 としている探索空間は、与えられた時系列データを再現するネットワークを

記述する、数理モデルである。数理モデルをS一システム(式(3.10))で 記述する と、モデ

ルは実数パ ラメータの組で表現されるため、モデルの最適化問題は、モデルを記述する各

実数パラメータの値を決定するということになる。ここで、ネットワークの構成要素の個

数がnの 時、モデルは2n(n+1)個 の実数パ ラメータの組で表現 されるため、最適化問題

における探索空間は2n(n+1)次 元 となる。

解析的 な多次元探索法 は、探索空間の次元が高 くなってい くに連れて、探索方向の一

時独立性を失っていき、探索が困難になることが知られている。したがって、ここでは発

見的探索法を取る。発見的探索法には遺伝的アルゴリズム(GA)、 シミュレーテ ィッドア

ニー リング、モンテカルロ法などがあるが、前二者は、既に分かっている範囲内での準最

適解の周辺を探索するという点で、似た方法である。後者は、探索点をランダムに増やし

てい くにつれて探索範囲が徐々に絞られ、最適解に漸近していくことが必要であ り、目的

関数の作成が困難であるという欠点を持つ.こ のため ここでは、GAを 用いた。GAに お

いても、目的関数の形状は最適化の可否、速度に決定的な影響を持つが、原理的にはどの

43



様な形状でも最適化は可能である。またGAで 行われる最適化のための操作は非常に幅が

広 く、一度GAに よる最適化プログラムを作成すれば、わずかなパラメータ値の変更でシ

ミュレーティッドアニー リング的な性格を持たせることもでき、また操作を特徴づける最

適化パラメータを変更することにより、局所探索や大域探索といった最適化の性質を動的

に制御できる。これらは解析的な最適化法にはない、GAの 利点である。

4.1最 適化対象 と遺伝的表現

ここでの最適化対象はネットワークモデルであるが、これをどのように計算機内で表現

するかは、目的関数の形状にも直接影響する、非常に重要な問題である。

計算機で取 り扱 うためには、モデルは実数または整数の数値の集合で表現されなけれ

ばならない。一般にネットワークは、構成要素とそれらの間の相関と捉えられ、結合行列

やグラフなどで表現されることが多い。ここでは、与えられた時系列データを再現するモ

デルを得ようとしている。そのため、ネットワークモデルをシミュレー トして、モデルか

ら時系列データが得やすい形式であることが求められる。時系列データに特に制約を求め

ず、任意の曲線であることを許すためには、ネットワークにもそれに応じた自由度が求め

られる。こういった連続量を表すための数理モデルとして、化学反応系を扱 う場合には一

般に、質量作用則に基づいた微分方程式が用いられる。しかし質量作用則によるモデルの

形式は表現したい系の構造によって異なるため、計算機で取 り扱 うためにはその形式を一

般化する必要がある。それが一般作用則 とよばれる、以下の形式で表される連立微分方程

式である[25]。

砦 一禽魂 聯L嵩 磁 礎(4・1)

ここに凡 は状態変数であり、化学物質の濃度や温度などの物理量を表す。ηはその系内

での総数である。且は瓦 増加させようとする作用(合 成反応など)の 数 、縣 はその速度

係数、BはXi減 少 させ ようとす る作用(分 解反応 など)の 数 、魚 はその速度係数である。

g崩 はXiを 増加 させ る反応kに おいて状態変数Xゴ がXiに 及ぼす影響、ん蜘 はX,を 減少

させ る反応kに おいて状態変数Xゴ がXiに 及ぼす影響である。ここで、A、Bお よびnが

定 まるとパ ラメー タの総数が求 まるが、これは(A+B)2n(n+1)と なる。このAとBの

値は、それぞれの状態変数に固有の値 とな り、それが質量作用則が反応系ごとに異なった

形式を取る理由となる。これの形式を一般化するためには、Aお よびBを それぞれ、そ

の形における最大値、または予想される最大値に取 り、各状態変数について共通の値を用

いるようにする。

しかし一般的には、ある状態変数X歪 の値 を増加、あるいは減少 させるようなプロセス
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の個 数 は ・あ ま り大 き くな い数 に 限 られ て い るため 、式(4.1)の モデ ルで は9沸 やhi」leの

ほ とん どが0で あ り(瓦 の生 成 あ るい は分解 反応kに お い て 、.X」が 直接 にはXiの 増減

に影響 を与 え ない)、 αikやIB,kに つ い て も同様 で あ る(A=10の と きにXiの 合成 反応が

2種 類 しか なけれ ば 、αi,3～αi,loは0で あ る)。 したが って 、状態 変数 を増加 させ る作用 お

よび減少 させ る作 用 をそれぞ れ 、一 つ のプ ロセ ス に近似 して表 現す る方法 が考 え られ る。

それが 以下 に示 す 、S一シス テ ム と呼ば れ る数 理 モデ ルで あ る[17]。

誓 一煎 雄 一卿 艶(生2)

各変数及び添字の意味は、式(4.1)と 同じであ る。このモデルでは、状態変数X,を 増加

させるプロセスお よび減少 させるプロセスをそれぞれ一つにまとめて記述する。これによ

り、モデルを記述するためのパラメータの総数は2n(n+1)に まで減 らす ことがで きる。

つ まりモデルを記述するパラメータの個数が 鳶 になったということであ り、最適化問

題の対象 としてみると、探索空間の次元数が 鳶 になったということである。このモデ

ルはネットワークモデルとして見ると、全結線型であり、要素(状 態変数)XiとXゴ の間に

関与するパ ラメー タはgか9ji、 んか 幅 の4つ である。これは有効グラフによるモデルの

2倍 であ り、この冗長分は各要素について、それを増加させようとする作用 と減少させよ

うとする作用に分けて要素間相互作用を考えることによる。また、状態変数間の全ての相

互作用について、その大きさを表す変数が含まれていることは、構造が未知のネットワー

クを記述しようとする際に、必要不可欠である。

4.1.1実 数 の 表 現

ネットワークを計算機 内でモデルとして表現するためには、まず実数値の表現形式を決

めなければならない。一般にGAで は2進 数の数字を必要な精度だけ並べて表す。つまり

一般的な計算機での実数の内部表現である、浮動小数点形式(IEEE規 格)を ビット列 とし

て用いることが多い(図4.1)[5][31]。

この形式では、仮数部の右の方の桁の値がGAの 遺伝的操作によ り値が変わっても、実

数値そのものはあまり変化せず、また指数部が変わると大きく実数値が変わる・そのため

局所探索を行いたい場合は右側の、大域探索を行いたい場合は左側の方に対してより高い

確率で突然変異を起こすことで、探索範囲の広さを制御できる。また個々の実数値に対し

て交叉を行えるため、遺伝的な多様性を保ちやすい[14]。

しか しこの表現方法では、差の小 さい二つの数で、その表現が大きく異なっている場合

がある。たとえば整数では、10進 数の7と8の 差は1し か違わず、もっとも近い整数どう
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一 コ
/L_______」 一__」

符号部(lbit)指 数部 仮数部

図4.1:実 数の2進 数 を用いた浮動小 数点形式による表現。符号部、指数部、仮数部の3つ か ら

なり、符号部は実数の正負 を、指数部は実数の桁数 を、仮数部は精度 を表す。一般的な計算機で

は、一つの実数値 を32ビ ットで表す単精度実数の場合、符号部は1桁(1ビ ット)、指数部は8桁 、

仮数部が23桁 であ る。実数値 は符号部 ×指数部 ×仮数部で表 される。符号部は例えば0な ら正、

1な ら負であ り、指数部はその最上位桁(も っとも左のビット、MostSignificantBit、MSB)を そ

の符号 として、残 りをそのまま2の べ き乗数 とする。仮数部 は少数点以下を2進 数で表 した もの

である。 したがって符号部0、 指数部5(2進 数で101)、 仮数部O.123の 場合 、その表す実数値は

(+1)×25×0.123=3.936で ある。

しであ るが 、2進 数 では それぞ れ0111と1000で あ り、全て のビ ッ トで異 なっていて 、もっ

と もか け離 れた もの とな って い る。この異 な るビ ッ トの個 数 をハ ミング距離 とい う。浮動

小 数 点実数 で は もっ と深刻 なこ とにな り、このユ ー ク リッド空 間 と探 索空 間でのハ ミング

距離 の違いが 、数値 最 適化 で は局所 探索 の速 度 に大 きな影 響 を与 えるため 、これ らが 比例

す る、符 号 な し整 数 を用 い たス カラー表現 を導 入す る[22][23][24]。 つ ま り探 索空 間 をあ る

整数値 で等 分割 し、その各 点 を整数値 で表 す。表現 した い実数 γの範 囲 を γ而.≦r≦r_

とし、それ を表 現 す る符 号 な し整 数uを0≦u≦Um。xと す る と、

,一"(rm。x-・m、n)(4・3)
Umαx

とな る。 これ に よ り実数 空 間で の距離 と探 索 空 間で の距離 が 比例 す るこ とにな る。 した

が ってGAで は 、この符号 な し整数 は数値 としての み扱 い 、その 内部 表現 には全 く触れ な

い こ とにす る。

4.1.2モ デ ル の 表 現

最適 化対 象 とな るモ デ ル は 、S一シス テ ムで 記述 され る ネ ットワー クの数理 モ デルで あ

る。S一シ ステ ムモ デ ル はそ のパ ラ メー タセ ッ トαi,β重,島,砺(1≦i≦n,1≦ 」≦n,n

はモデ ル を構 成 す る要素 の個 数)で 定義 され るため 、計 算機 内でのモ デル は これ らの値 全

て を持 つ必 要が あ る 。 またパ ラ メー タ値 は実数 で あ り、前 節 で述 べ た方法 で表現 され る。

GAを 最適 化 に導 入 す る にあ た って 、最適 化対 象 は ネ ッ トワー クモデルで あ るか ら・GA
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におけ る個 体 をそれ ぞれ 一つ の ネ ットワー クモデル とす る。ネ ッ トワー クモデル は一組の

実数パ ラ メー タで 定 義 され るた め 、個体 もS一シ ス テムの各 パ ラ メー タを適 当 な方法 で表

現 され る実数 として保 持 して いれ ば よい 。詳細 につ い ては第5章 で述べ る。

4.2遺 伝 的アルゴリズムにおける遺伝的操作

S一システムの導入に よ りパ ラメータ総数を減らすことがで きたが、しかしその総数は

系の要素数をnと した ときに2n(n+1)で あ る。したがってモデルを決定するためには

2n(n+1)個 の実数パ ラメータを同時 に決定 しなければならない。このような多変数同時

最適化問題には、最急勾配法などの逐次的な解析的方法を適用することがあるが、これら

の方法は探索空間の次元が高 くなるにつれ、探索方向の多様性を保つことが難しくなるこ

とに加え、内部で用いる一次元探索法の性質により、多峰性の関数に対しては最適解を得

ることが保証されないことが知られている。つまり探索開始点によって決まる、ある一つ

の局所解のみしか得 られない.

これは逆問題 に対 しては致命 的な欠点である。したがって、ここでは発見的探索手法を

導入することとし、もっとも代表的で一般的である遺伝的アルゴリズム(以 下GA)に 骨格

構造化 と呼ぶ方法を導入 したアルゴリズムを用いることとした[22][23][24]。GAを 適用す

るにあたって非常に多 くの最適化パラメータを設定しなければならないが、それらを操作

することにより大域探索性 と局所探索性、探索のランダムさなどを制御することができ、

シミュレーティッドアニーリングとほぼ同じような探索をすることもできる。また解析的

な探索手法とも組み合わせて最適化することができるため、非常に自由度の高い探索手法

でもある。

4.2.1初 期 集 団 の 生 成

あらか じめ決め られた数P(以 下個体数 と呼ぶ)の 個体 を生成 し、それをGAに おける個

体集団 とするが、生成 される個体が持つS一システムパ ラメー タαi、βゴ、9か 暢 に対 し、

それぞれ探索範 囲をあらかじめ決めておき、その範囲内で一様乱数を発生しパラメータの

値とすることで、全 くランダムに個体を生成する。Pの 値は探索空間の次元および評価関

数の形状に応 じて、経験的に決定する。
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4.2.2評 価

与 え られ た 時系 列 デ ー タと 、各 個 体 か ら微 分 方 程式 を解 くこ とで 、それ ぞれ計 算 され

る時系 列デ ー タの異 な りの度 合 い を表す 関数 を決 め 、その 関数値 を各個体 の評価値(適 合

度)と す る。

Xi,tを 、サ ンプ リングポ イン トtに お け る要素iの 観 測値 、Xi ,tを、サ ンプ リングポ イン

トtに お け る要素iの 、個体 が 表現 す るモデ ルか ら計算 され る値 、Tを サ ンプ リングポ イ

ン トの総数 ・nを 要素 数 とす る と、相 対 二乗誤 差 の和eと 評価 値 ∫は以下 の よ うに計算 さ

れ る。

・一書書(≒ 弄う2

1
ノ=一(4.4)

ε

4.2.3終 了 条 件

集団中で もっとも評価値の高い個体から計算される時系列データが、与えられた時系列

データに十分に近いと判断される場合に、最適化を終了し、その個体を最適解 とするのが

もっとも自然な考え方である。

ここでは、現実に実験で得 られたデータを適用する前に、数理モデルから計算 された

時系列データを用いて最適化を行う。したがってデータには測定誤差などは含まれない。

したがって

高精度に解を求めようとすれば、与える時系列データと個体から計算される時系列デー

タの二乗誤差が計算機での実数演算の精度で表現できる限 りの最小値になるまで最適化

を行えばよい。この判定法は解析的探索法では一般的な収束判定であるが、しかしGAで

は確率的に しか局所解へ収束 しないため、ほとんどの場合で収束が判定されず、非現実的

である。また、実際に観測される実測値のデータでは10%か らときには100%を 越えるよ

うな大 きな測定誤差が含 まれることが少なくないため、観測データの再現精度をどの程度

であれば最適化できたと判断するか、という基準を考えに くい。

そのためここでは、最適化の進行の様子を見て、収束したように思われるところで終

了とする。つまり世代交代 を行 う毎にエ リート個体の評価値を調べ、一定数の世代交代を

行ってもエリー ト個体の評価値が変化しない場合に、最適化を終了することとする。
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4.2.4淘 汰

淘汰 とは、評価値 の低い個体は消去してしまい、残った個体のうち評価値が高い個体ほ

ど多 くの子個体の親となる可能性が高 くなるようにする操作である。一般的に、個体集団

から評価値の高い個体を選び、生き残る個体とする。この生き残る個体の総数をあらかじ

め決めておき、その数だけ個体集団からの選択を繰 り返す。このため淘汰は、選択淘汰あ

るいは単に選択とも呼ばれる。広 く用いられている淘汰の方法には、ルーレット戦略とラ

ンキング戦略がある。

ルーレット戦略では、各個体はその評価値に比例した確率で生き残る。つまり評価値の

合計をF、 個体iの 評価値 をfiと した とき、その個体iが 生 き残 りとして選ばれ る確率は

fi/Fで ある。生 き残 りとして選ばれなかった個体は消去される。評価値が高ければ複数

回数選ばれる可能性があり、その場合は増殖したことになる。評価値の差が出にくいよう

な最適化では、個体の多様性が保たれ(さ まざまな個体が生 き残 る)、大域探索的な性質が

保 たれる。評価値を二乗誤差の逆数を使 って計算するような場合は、誤差が小さくなるに

したがって評価値が急速に大きくなるため、集団としての遺伝的多様性が失われやすい。

つまりエ リート個体の周辺のみに個体が集中することになり、局所探索性が強くなる。

ランキング戦略では、個体は評価値の順に並べられ、その順位にしたがった確率で選択

される。もっとも単純な方法は順位と選択確率を比例させることであ り、これは線形ラン

キング戦略[2]と 呼ばれ る。 また指数関数 を使 う方法もある[11]。 どちらで も、個体間で

評価値 に大 きな差がある場合でも、その順位のみにしたがって選択確率が決定されるた

め、遺伝的多様性を保ちやすい。

線形ランキング戦略では、比例定数を変えることにより、いわゆる淘汰圧を制御するこ

とができる。つまり比例定数が小 さければ、ランダムな選択に近 くなり、比例定数を大き

くとれば、評価値の高い個体がより選ばれやすくなる。この比例定数は、パラメータηを

使って表され、順位力㍉ の個体が選択される確率勉は以下の式で表される。

P・-il;(η ・一(η・一η一)多≡1)(1≦i≦P)(4・5)

こ こでPは 総 個 体 数 、η+と η一 は それ ぞ れ 、選択 確 率 の 最 大 及 び最 小 期 待 値 で あ る 。

Σ£1p2=1で な けれ ば な らな い こ とか ら、1≦ η+≦2、 η一=2一 η+で あ る(図4。2)。 η

の値 を大 き く取 れば 、す なわち選択 淘 汰に おけ る淘汰圧が 強い ことに相 当 し、順位 の低 い

個体が 抹 消 されや す くな る。

ここで の最適 化 問題 は 、時系列 デ ー タに基 づ いた数 理モデ ルの最適 化であ る。つ ま り数

理 モデル を定義 す る実数 パ ラメー タを決定 す る こ とが 目的であ るが 、GAの ような試行 錯

誤 的な アプ ロー チで それ を行 う場 合 、探 索 中に発 生 す る多 くの探 索点 におい て、その点が

表す数 理モデ ルが 、シ ミュ レー シ ョンを行 うこ とが で きない よ うなモデルで あ るこ とが あ
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図4.2:Bakerの 線形ランキング戦略を用いた場合の、個体の評価値順位とその個体の選択確率。

η+(=2一 η一)が大 きくなると、評価値の大きな個体は選ばれやすく、評価値の小さな個体は選ば

れにくくなり、η+を小さくしてい くと、どの個体 も同じ確率で選ばれるようになっていく、

る。つまり、その探索点が表す数理モデルすなわち連立微分方程式が、数値的に解けない

ということである。この場合、その数理モデルに対しては、評価値を0に する。これによ

り、こういったモデルを表す個体を、評価に続 く交叉、突然変異などといった遺伝的操作

の対象外 とする。

しかしこうすると、探索空間内において評価関数値が0で ある領域が複数存在すること

になり、遺伝的操作によりその領域に発生した個体は、全 く探索の役に立たない.GAに

より大域探索が行われる場合 には、突然変異、または探索空間内で遠 くへだった個体同士

の交叉による場合であ り、新しく生成される個体の評価値が0に なるかど うかの見通しは

立たない。こういった状況を避けるためには、まず微分方程式が解ける個体をランダムな

探索により発見 し、その個体の周辺を集中的探索することで、高速な局所探索を行い、局

所解を得るという操作を基本 として、これを繰 り返す、またはGAの 個体集団を複数に分

けてそれぞれにおいて、この基本的な局所探索を行う、などして大域探索にすることが有

効であると考える。

したがってここでは、より探索の局所性を高めるために、ランキング戦略を改良した方

法で淘汰を行う。すなわち選択確率をエ リート個体に対して非常に高 く設定し、突然変異

によりその周辺だけを探索することにする。選択確率eiは 以下の式で計算す る。

ピ　ユ
・、一(1-P川pゴ(i-1,2…,P)(4・6)

ゴ=0
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こ こでPiは 式(4.5)で 定義 され る もの で あ り、Po=1と す る。Pは 総個体 数で あ る
。これ

に よ り、ほぼエ リー ト個 体 の周 辺 だけ で探 索が 行 われ る。式(4 .5)に お け る η+(=2一 η一)

の大 きさが 淘 汰圧 を表 し、この値 が大 きいほ ど、評価値 の順位 が低 い個 体が淘 汰 されやす

くな る とい う特 徴 は 同 じで あ る。

4.2.5交 叉

交 叉 とは 、二つ の個体 か ら一つ あ るいは複 数の個体 を合 成す る操作 であ る。 もととなる

個 体 を親個 体 、合成 され る個 体 を子 個体 と呼 ぶ。子 個体 は 、親個体 の特 徴 を受け継 ぐ もの

であ り、探 索 空 間内 で は、二 つ の親個体 を補 間す る位 置付 近 に作 られ る。各個 体 を実 数値

の集合 として考 え る と、それぞ れ は探 索 空 間内の一つ の点で あ ると捉 え られ るが 、交叉 の

操作 に よ り、二 点の平 均 の点 や 、そ の近 辺 の点 を生 成す る。一般 的に親個体 と遠 くない個

体 を生 成す る操 作 で あ り、 これ は局 所探 索(あ るいは近傍 探 索)に 相 当す る。

GAに よる数値 最 適化 で は 、実数 を浮動 小数 点形式 に よるビ ッ ト列で表 現 した場合 、そ

の ビ ッ ト列 の途 中に ラ ンダム に交 叉 点 を と り、新 し く合 成 され る子個 体 の、交叉 点 よ りも

前の部 分 は、片方の 親個体 の交 叉 点 よ りも前 の部分 、子個 体の交 叉点 よ りも後 ろの部分 は

もう片 方の親個 体 の交 叉 点 よ りも後 ろの部分 か らそれぞれ複 製す るこ とで 、子個 体 を合成

す る(図4.3)。 交叉 点 は一 つで は な く、複 数 とって もよい 。交叉 点の数 か増 え るほど 、遺

伝 的 な多様 性 を増 しや す い。つ ま り大域探 索 的 な性 質 を強 くで きるが 、それ だけ収束 しに

くくな る。

こ こで は一 つの個 体が 多数 の実 数パ ラメー タを含 む構造 を取 ってお り、実数 の表現形式

に符号 な し整 数 を用 い る と、各実 数 につい て その 中に交叉 点 を取 る こ とが で きない ため、

異 なる方法 を取 る。つ ま り子個 体 に含 まれ る実数パ ラメー タの値 は 、二つの親個 体の一方

か ら選 ん だ値 とす る とい う方 法で あ る。各 パ ラ メー タについ て どち らの親 か ら選 ぶか は、

ランダ ム に決 め る(図4.4)。 また それぞ れ対 応 す るパ ラ メー タか ら選 ぶ。 あ るiと ゴにつ

い て、子個 体 のaiは 親個 体 の αiか ら、子 個体 の βぎは 親個体 の βぎか ら選 び 、子個 体のgり

は親個体 の 島 か ら、子個 体 の 暢 は親個 体の 暢 か ら選 ぶ 。 これ を全 ての 葱、ゴについて行

うこ とで交 叉 を完 了 し、子 個 体 を合 成す る。交叉 点 の数 はパ ラ メー タ総数 一1(た とえば 、

パ ラ メー タ数が2の 時 は交 叉点 は1か 所)、 つ ま り要 素数 をnと す る と き2n(n+1)-1点

交叉 とよば れ る交 叉 であ る。
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図4.3:ビ ット列 同士の交叉。二つの親 となる個体、または親 に含 まれるビッ ト列か ら、ランダム

に決めた交叉点 よりも前 の部分 と後 ろの部分をそれぞれ と りだ し、取 り出したものを連結 して子

個体 、あるいは子個体 に含 まれるビ ット列 とする。ビット列が浮動小数点形式の実数である場合、

おおまかには交叉点が左端に近ければ近いほど、新たに作 られる子個体が表す実数値、親個体が

表現する実数値か ら大 きく離れた値 になると言 える。
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図4.4:パ ラメータごとの交叉.子 個体に含 まれるパ ラメータの値は、親個体の対応す るパラメー

タから選ぶ。その際 、どちらの親か ら選ぶかは、等確率 にランダムに決める。
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4.2.6突 然 変 異

交叉だけでは、初期集団中に現れなかった実数値は、探索されないままである。そこで

乱数により探索点を決定することで、親個体の集団から交叉のみによっては発生し得ない

点を生成する。これは親個体 とは遠 く離れた点を生成する可能性を持っており、大域探索

に相当する。

突然変異率が低い場合は、乱数による探索があまり行われないということであ り、初期

集団の周囲のみを集中的に探索する、局所探索的な性格が強い最適化法になる。目的関数

が多峰性である時は、一つの局所解の周辺を集中的に探索するため、高速に局所解を発見

することができる。

逆に突然変異率を高 くすると、大域探索的な性格が強 くなり、探索点が広範囲に分散す

ることになる。そのため一つの局所解に収束しにくくな り、最適化に長時間かかることに

なるが、最適解発見の可能性が高 くなり、収束した場合には、突然変異率が低い場合に比

べ、より評価値の高い解を発見しやす くなる。

一般には探索範囲を限定 しないために、一様乱数を用いる。しかし正規分布乱数を用

いることで、探索の性質を制御することができる。つまり集中的に探索したい領域の中心

を、発生する乱数の平均とし、局所的に探索したいときには乱数の分散を小 さく、大域探

索をしたいときには大 きくすればよい。さらに、集団全体として評価値が上がっていかな

くなった場合は、全ての個体がある評価値の高い集団の周囲に集まってしまい、局所解に

捕らわれている場合がある。こういった場合には突然変異率を大きくして、大域探索に切

り替えるとよい。またそれでよりよい個体が見つかった場合には、突然変異率を小さくし

て、よりよい個体の周辺を集中的に探索すると、極小点への収束が早 くなる。

4.2.7エ リー ト戦 略

各探索 ステ ップにおいて、それまでに発見された最良解をエリート個体として保存して

お く。そして淘汰、交叉、突然変異の各遺伝的操作によって作 られた個体集団に、エリー

ト個体を加える。これにより、交叉により生成される個体がこのエリート個体の周辺に多

くなり、局所探索的な性質を持ち、最適化を高速化できる[4]。反面、個体の遺伝的多様

性は失 われやす くなるため、個体集団をエリー ト個体とそれとほぼ同じ個体が支配してし

まうのを避けるために、淘汰、突然変異の方法に工夫が必要である。
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4.3骨 格 構 造化

生体内反応系を表現する式(4.1)に おけるg触 とん励 や式(4 。2)におけるgり と幅 は、全

ての状態変数 間の作用を記述し得るが、現実の生体内反応系では、各状態変数(反 応 に関

与 してい る物質の濃度 または量)は 他 のわずかな個数の状態変数 としか直接的には作用を

及ぼさないことが多い。つまり各物質はそれぞれご く少数の化学反応にかかわっており、

それぞれの化学反応もごく少数の物質同士の反応である。多数の反応にかかわる物質もあ

るが、その数は全体から見ると少数である。したがって、状態変数問の直接的な相互作用

を表す変数(式(4.1)に おけるg励 お よび ん励 、あるいは式(4.2)に おけるg2ゴと砺)は 、そ

の値 の大半が0で ある。

したが って、逆問題に対するアプローチとして二通 りの方法が考えられる。一つは、式

(4.1)お よび(4。2)に おける各i、 つ ま り各状態変数 について、非ゼロの値を持つ指数係数

(式(4.1)に おけるg崩 、ん娩 または式(4.2)に おけるgり と砺)は 、その個数 を制限してお

くとい う方法であ り、もう一方は、ある閾値をあらかじめ決めておき、最適化の進行中

に、値がその閾値より小さくなった指数係数は、値を0に する とい う方法である。前者の

方法では、確実に簡素な数理モデルを得ることができる。しかし一般に最適化しようとす

る対象では、制限すべき個数が未知である場合がほとんどあり、これを不適切に設定して

しまうと、構造最適化が全 くできな くなってしまう可能性がある。したがってここでは、

後者を導入する。GAに おける世代交代が既定回数繰 り返される毎に、指定された閾値以

下の値を持つ指数係数は、その値を0に する。 これを骨格構造化 と呼ぶことにする。

4.4最 適 化 アル ゴ リズ ム

以上の こ とをま とめ る と、本研 究で設 計 、開発 した最 適化 アルゴ リズ ムは以下 の よ うに

な る。

こ こで最 適化 の ため に与 え られ る情報 は 、最適化対 象 とな る系 の状 態変数 の個 数1V、1V

個 の状 態 変数 の時系 列 デ ー タ(サ ンプ リングポ イン ト数T)で あ る。つ ま りデ ー タの点数

はNT個 で あ る。 そ して 最適 化 の前 に 、S一システ ムパ ラ メー タ(αiお よび β歪、9ijお よび

んの に対 して そ れぞ れ 、探 索 範 囲R。b≧0、Rgh≧0を 決 めて お く。す なわ ち探 索 におい

て 、0≦ai<R。b、0≦ βづくR。b、-Rgh≦g葦 ゴ<Rgh、-Rhh≦ 砺 くRghと す る。 また、

突然変 異率初期 値mo、 突 然変 異率 変更 の頻度Gm、 突 然変異率 の更新倍 率 猷 正規 分布乱

数 の分 散 の初期 値do、 正 規分 布乱 数 の分 散 の変 更後 の値dg(d,≧do)・ 骨格構 造化 の閾値

s、 骨格構 造化 の頻 度G、 、終 了判 定 のた めの世代 交 代 回数qを 決 め てお く。

(1)初 期 化,一 様 乱 数 を用 い てモデ ル を生 成す る。モデ ル に含 まれ るパ ラ メー タの う
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ち αiと β歪は0以 上R。b以 下 ・9iゴと 砺 は 一Rgh以 上Rgh以 下 となる よ うにす る。モデ ル

はP個 生成 す る。GAに お いて 、生 成 した各 モデルが個 体 、その集合が 集団 、Pが 個体 数

であ る。

(2)評 価:集 団 中の各 個体 につい て 、そ の評価値 を計算 す る。個 体が 持つS一システ ム

パ ラ メー タに基づ い て連立 方程 式 を定義 し、それ を数値 的に解 いて 、観 測値 で あ る時系列

デー タとの 、各 サ ンプ リングポ イン トにお け る相対 二乗誤差 の和 を計 算 し、その逆 数 を個

体 の評 価値 とす る。

(3)終 了判 定:す で に世代 交代 を行 ってい た場合 、現在 のエ リー ト評 価値 が得 られ て

か ら行 われ た世代 交代 の 回 数が既 定 の世代 交代 回数 α に達 した場合 、 または世代 交代 の

回数が 既定 の最 大 世代 交代 回数Gm。xに 達 した場合 に 、最 適化 を終了 す る。 どち らの場合

も、そ の時点 で のエ リー ト個体 を最適解 とす る。

(4)淘 汰:集 団か ら、重複 を許 してP-1個 の個体 を選び 出す。個体 を評 価値 の順 に並

べ 、順位iの 個 体が 選ば れ る確率 は 、式(4.6)のCi(i,η+,η 一)で計 算 され る。選 ばれたP-1

個 の個体 にエ リー ト個体 を加 え て 、親集 団 とす る。

(5)交 叉=親 集 団か ら等 確 率 で親個 体 とな る2個 体 を選び 出 し、交 叉 に よ り1個 体 を

生 成す る。子 個体 に含 まれ る全 てのS一 シス テムパ ラ メー タについ て 、親個 体 の持つ対 応

す るパ ラ メー タの値 とす る。ど ち らの親 のパ ラメー タを用 い るか は 、等確率 に選 ぶ 。子個

体 はP-1個 生 成 す る。

(6)突 然 変異:子 個 体 に含 まれ る全 て のS一シス テムパ ラ メー タに対 し、突然変 異率m

の確 率 でそ の値 を変更 す る。変更 す る値 は 、各パ ラ メー タの探 索範 囲 内の値 で 、一様 乱数

あ るい は正規 分布 乱数 で決 定す る。正規 分布 乱数 を用 い る場 合 は、乱 数の平均 は もとのパ

ラメー タの値 、分 散dは 既 定 の初期 値diで あ る。エ リー ト個 体 の評 価値が 、既 定のGm回

の世代 交代 を行 って も改 善 され ない場 合 、局所 解 に捕 らわれてい る と判 断 し、突 然変異率

mをk倍 す る。正 規分 布 乱数 を用 い て い る場合 には これ と同時 に 、乱数 の分 散 をdgに す

る。世代 交代 に よ りエ リー ト評価 値が改 善 した場 合 に は、mとdは それ ぞれ初期値moお

よびdoに 戻 す 。

(7)世 代 交代:(4)～(6)の 操 作 を行 って得 られ たP-1個 の個 体 とエ リー ト個体 を合

わせ たP個 の個体 で 、集 団 を置 き換 え る。 これが 世代 交代 となる。

(8)骨 格構 造 化:世 代 交代 を既 定の 回数G、 だけ行 った とき、新 しい集 団 を評価 す る前

にすべ ての個 体 に含 まれ る指 数係 数 につ い て 、そ の絶 対値が 既定 の閾値sよ りも小 さな場

合 には 、その指 数係 数 の値 を0に す る。 これ はG、 回の世代 交代 の度 に行 う。そ して骨格

構造化 を行 った場 合 も行 わ なか った場合 も(2)に 戻 る。
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第5章 実装

前述 の アルゴ リズ ム を用 い て 、実 際に最適 化 を行 い系 の構 造 を推測す るため に、計算機 上

でフoログ ラ ム を作 成 した 。プ ロ グ ラム の記述 にはANSI規 格 のC++言 語 を用 い 、計 算

機 はOSと して米 国Compaq社 のDigitalUNIXversion4.OEを 搭載 す る コン カ1/ン ト ・

シス テムズ社 のTempestII(CPU:Alpha21164A、 クロ ック:600MHz、SPECfp95:21.3、

SPECint95:18.6)を 用 い た。

5.1最 適 化 プ ロ グ ラ ム の 概 要

一般に計算機プログラムには、入力と出力が必要である。第4章 で述べたアルゴ リズム

では、入力はシステムを構成する要素数と各要素の時系列データ、および最適化を制御す

るパラメータであり、出力はS一システムパ ラメータで記述 された系の構造である。プログ

ラムは利用者からみると、時系列データを入力すると系の構造が出力されるブラックボッ

クスであるとも言える。プログラム内部では、乱数で作成した系のモデルに対して遺伝的

アルゴリズム(GA)と 骨格構造化を適用 し、次第に入力データと矛盾のないモデルへと最

適化してい く。その詳細を以下に述べる。

5.2反 応 系 の数理 モデ ル

計算機内部では、GAの 各個体 は一つの系 のモデルを表現する。ここではモデルにS一シ

ステムを採用 したため、各個体は要素数をnと するとき2n(n+1)個 の実数 を持つ。また

そのほかに、その個体の評価値を持つ。これらの値は全て実数である。したがって、まず

その実数を計算機内で表現する方式、次に複数の実数値を保持する形式が必要となる。
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5.2.1実 数 表 現 一1.浮 動 小 数 点 表 現

一般に計算機で実数 を取 り扱 うためには
、実数を2進 数で表現しなければならない。ま

たどんな桁の実数でも同じ精度を持たせ、表現できる範囲を広 くするために、浮動小数点

方式が考え出された。GAを 用いた数値最適化でも、これ を用いることが多い。

2進 数の各桁はビ ットと呼ばれ るため、実数を2進 数で表現するとい うことは、実数を
ビット列で表すとい うことでもある。ビット列は3部 に分 けられる。1ビ ットか らなる符

号部、複数ビ ットを持つ指数部、やはり複数ビットを持つ仮数部である。符号部のビット

は0か1の 値 を持 ち、これは数値 としてそれぞれ1か 一1と解釈 される。つ まり符号ビット

が0で あればそのビ ット列が表す実数は正の数、1で あれば負の数である。指数部は、そ

のまま2進 数の整数 として扱 われる。た とえば指数部が3桁 で、その各ビットがそれぞれ

010で あれば 、これは10進 数で2で ある。仮数部は1.0未 満の実数である。仮数部の上位

ビットからi番 目のビ ットの値 をbiと し、仮数部のビ ット数はnで あるとすると、仮数部

の表す値 は

書暢
であ る。 た とえば仮 数 部が4桁 で そ の値 が1000で あれ ば 、 これ は

11111
× 一十 〇× 一十 〇×一十〇×-24816

であ り、10進 数 で0.5で あ る。符 号部 の値 をs、 指 数 部の値 をe、 仮 数部 の値 をmと す る

と、そ の ビ ッ ト列 の表 す 実数値 はs2emで あ る。0.0は 仮 数部が 全 て0で あ る ことで 表す。

この とき指数 部 と符 号部 は無視 され る。

計算機 内では これ らのビ ットを全 て並 べ て、一つ のビ ッ ト列 とす る(図4.1)。 最上位(も っ

とも左側)ビ ットを符号部 、それ に続い て指 数部 、末尾 に仮数部 とい う並 びが 一般 的であ る。

上述の例(指 数部010、 仮 数部1000)で 符号 部が1で あ る場 合 は、そのビ ッ ト列は10101000

とい う8ビ ッ トの列 にな る。 そ して この表 す実 数値 は

・2・m-(一 ・)…1・ × ナ(麟)一(-1)×22× 歩(1・ 騰)一 一2

であ る。

指数 部 につ い て は 、負 の整 数 も表 現 す る必 要が あ る。 しか し指数 部 の先頭 ビ ッ トを符

号部 にす る と0を 表 す ビ ッ ト列 のパ ター ンが2種 類 あ るこ とに な り無 駄で あ るた め 、バ イ

アス表現 を用 い る。 つ ま りnビ ッ トで0以 上 の 整数 を表す とす る と、その範 囲 は0か ら

2"-1で あ るが 、ビ ッ ト列が 表 す0以 上 の整 数か ら、2n-1を 減 じて指 数の値 とす る方法で

ある。
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GAに よ る突 然 変 異 で は 、各 ビ ッ ト毎 に突 然 変 異 を起 こす こ とが 考 え られ るが 、 こ の と

き符 号 部 以 外 の左 側 の ビ ッ トほ ど 、突 然 変 異 が 起 こ った と きの 実 数値 と して の値 の変 化 が

大 き くな る。 突 然 変 異 率 を ビ ッ トの 位 置 に よ っ て変 え る こ とに よ って 、探 索 の 大 域 探 索 性

や局 所 探 索 性 を 制 御 す る こ とが で き る 。

これ をC++言 語 の プ ロ グ ラ ム 内 で 表 現 し利 用 す る た め に は 、 ク ラ ス を作 成 しな けれ ば

な ら な い 。 本 研 究 で はbsrealと い う名 前 の ク ラ ス を作 成 し 、 こ れ を実 現 した 。 この ク ラ

ス は 単 精 度 整 数 へ の ポ イ ン タ を3つ 持 ち 、 そ れ ぞ れ 指 数 部 へ の ポ イ ン タ*exp、 仮 数 部 へ

の ポ イ ン タ*man、 こ れ ら を連 結 し て 一 つ の ビ ッ ト列 と し て み た と きの 、 そ の ビ ッ ト列 へ

の ポ イ ン タ*strで あ る 。*expと*strは この よ う に異 な る意 味 を持 つが 、実 際 に持 つ値 は

は 同 じ ア ド レ ス で あ る 。 符 号 部 は 仮 数 部 の先 頭 ビ ッ トを割 り当 て る。 指 数 部 を εビ ッ ト、

仮 数 部 をmビ ッ ト とす る と き 、 ク ラ ス の イ ン ス タ ン スが 生 成 され る と き に はe+m+1

ビ ッ トの メ モ リ を確 保 し 、 そ の先 頭 ア ドレ ス を*strに 格 納 す る。 そ して*expは*strに 、

*manは*str+eに セ ッ トさ れ る 。 以 下 に示 す コ ー ドは 実 際 に 用 い た コ ー ドの 一 部 で あ る 。

EXP」31TSが 上 述 のe、MANTISSA.BITSが 上 述 のm+1に 相 当 す る 。 コ ン ス トラ ク タの コー

ドは 示 して あ るが 、他 に加 減 算 と代 入 演 算 子 、C++言 語 に備 え付 け のdouble型 との 型 変

換 演 算 子 を備 え て い る 。

#defineEXP_BITS(3)

#defineMANTISSA_BITS(5)

#defineALL _BITS(EXP_BITS+MANTISSA_B工TS)

classbsreal{

short*str;

short*exp;

short*lnan;

public:

bsrealO{

■nt■,」;

str=(short*)calloc(AI.L_BITS,sizeof(short));

exp=str;

man=str+EXP_BITS;

for(i=O;i<EXP_BITS;i++)exp[i]=(int)(randO'/,2);

for(i=O;iくMANTISSA_B工TS;i++)man[i]=(int)(randOe/.2);

}

};

58



5.2.2実 数 表 現 一2.符 号 な し 整 数 を 用 い た 表 現

浮動小 数 点方 式 は 、広 く用 い られて い る表 現方 法で はあ るが 、第4 .1章 に述べ た よ うな

問題 が あ る。つ ま り二 つ の実 数 が あ る ときに 、探 索空 間内で の その二 つ の実数 間の距離

(ハ ミング距離)と 、そ の表 す実 数 のユ ー ク リ ッド空 間での距 離(ユ ー ク リッド距離)が 大

き く異 なる こ とが あ る とい うこ とであ る。ハ ミング距離 とは 、浮動小 数点方式 で表 され た

二 つの実 数 を αとb、 それぞ れ の上位 か らi番 目の ビ ッ トをai、biと した ときの 、αi≠bi

とな る 唐の個 数 の こ とで あ る。た とえば絶 対値 の大 きな実 数 に対 して 、その符号部 だけ を

変 えた実 数 は 、 も との実 数 か らのハ ミング距 離 は1で 、0以 外 の距 離で は最小 で あ るが 、

ユ ー ク リ ッド距離 はそ の絶対 値 の2倍 であ り、二種 類 の距離 の値 が大 き く異 なる。指数部

で はそ の違 いが もっ と大 き くな り得 る。

これ は探 索 におい て 、局 所探索 に不都 合 を生 じる。上述 の例 で実 数値 一〇.5は10100010

で あ る と述べ たが 、-0.4375は10100111で あ る。この二つ の実数値 の差 は0.0625で あ り、

もとの数0.5の12.5%で あ る。比べ て 浮動小 数 点表現 で は 、ハ ミング距離 は4で あ り、 も

との数10100010の 持 つ8ビ ッ トの うち、半数が 異 な ってい る。 つ ま り実数空 間で のユ ー

ク リッ ド距 離 にたい して 、ハ ミング距離が 非常 に大 きい 、と言 える。 ここで 一〇.5が最適

値で 一〇.4375が 探 索点 で あ る とす る と、実数値 として は最適値 を得 るため には、ほ んのわ

ずか の変 化 を要 す るだけ だが 、そのため に探索 空 間で は大 きなハ ミング距離 を適 切 な方 向

に移動 せ ねば な らない 、 とい うこ とで あ る。

そ こで 、実 数空 間で の二 つの実 数 の違 い(ユ ー ク リッド距 離)と 探索 空 間で の違 い(ハ ミ

ング距 離)の 相 関 をで きるだけ単 純 にす るため に、実数 空 間をス ケー リング して、整数 で

表す こ とが考 え られ る。つ ま りアルゴ リズ ム内で表 され る実数表 現 は、計算機が あ らか じ

め用意 して い る整 数 をそ の ま ま用 い 、ビ ッ ト列 と しては扱 わ ない とい うことであ る。計算

機で用 意 して い る整数 には その 表現範 囲 に限 りが あ り、 また実 数 の精 度 を制 御 す るため 、

表現 で きる実数 の範 囲 をあ らか じめ 決 め てお く必 要が あ る。 さ らに表 現 を簡潔 にす るた

め 、整 数 は0以 上 しか用 い な い(こ れ を符 号 な し整 数 と呼 ぶ)。

表 現 され る実 数 の最小 値 をRmin、 その最 大値 をRm。x、 整 数の最 大値 をnと す る と、符

号 な し整数値iで 表 現 され る実 数 の値Rは

R-6R…-Rm加(5.・)

とな り、二つ表 現 の探 索 空 間 内で の距 離 と、それ らの表 す実 数値 問 の距 離が比 例す る。

これはC++言 語 のプ ログ ラ ム内で は、unsignedint型 を用 い て表 現 され る。前 説の浮

動小 数 点方 式 と互換 性 を持 たせ るため 、bsrealク ラス 内でC++言 語 のプ リプ ロセ ッサの

de丘ne構 文 を用 い て 、浮 動小 数 点方式 と符 号 な し整 数方 式 を切 り替 え るこ とに した 。した

が って プ ログラム 内で は 、浮動小 数 点方式 で も符 号 な し整数 方式で もS一システムパ ラ メー
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タを保 持 す る変数 の型 はbsrea1型 であ る。以 下の コー ド内 にあ るrealbs』PPer-ange

とbs-1。wer-angeは ・そ れぞ れ 表 現 され る実 数 の上 限 と下 限 、式(5.1)に 示 すRma、 と

Rminで あ る。 またULONGMAXはC++言 語 の符 号 な し整 数 の表 現 で きる最 大値 で あ る。

浮動小 数点 方式 の場 合 と同様 、 ここ に示 す ほか に加減 演算 子 、代入 演算子 、C++言 語 の

double型 との型変 換演 算 子 を備 え るが 、他 に乗 除演算子 を備 える。

externrealbs_upPer _range;

externrealbs -lower_range;

classbsreal{

unsignedlongintnum;

public:

bsrealO{

n㎜=(unsigned1。ngint)O;!/と りあ え ず 中 身 を0で 初 期 化

}

bsrea1(realxx)〃 引 数 が あ る と きは そ れ を代 入

{

if(xx>bs_upPer_range)xx=bs _upPer_range;

if(xx<bs _lower_range)xx=bs_lower_range;

num=(unsignedlongint)

((xx-bs_10wer_range)/(bs_upper_range-bs_lower_range)*ULONG」 班AX);

}

};

5.2.3モ デ ル の 形 式

こ こ で は 、系 の モ デ ル の 表 現 形 式 と してS一 シ ス テ ム(式(4.2))を 導 入 した 。 こ れ に よ り

系 を実 数 パ ラ メ ー タ の 組 で 表 現 す る こ とが で き る 。 前 説 で 述 べ た 実 数 の 表 現 形 式 を用 い

て 、そ の集 合 を ど う表 す か とい う問 題 に な るが 、 これ は 遺 伝 的 ア ル ゴ リズ ム に お け る個 体

表 現 と密 接 に か か わ る 。 つ ま り、個 体 表 現 の 形 式 に よ り交 叉 や 突 然 変 異 とい っ た遺 伝 的 操

作 の 形 式 を決 め な け れ ば な ら な い が 、 これ らの 操 作 は そ れ ぞ れ 概 念 的 に 、 局 所(近 傍)探

索 及 び 大 域 探 索 に相 当 す る か ら で あ る。

数 理 モ デ ル と して の 形 式 は 式(4.2)で 定 め る とお りで あ る 。 これ に よ りモ デ ル を定 義 す

る た め に は αi、βゴ、伽 、 暢 の 合 計2n(n+1)個 の パ ラ メー タ を定 め る必 要 が あ る 。 こ こ

で は これ らの パ ラ メ ー タ を 、 式(4.2)の 形 式 に 沿 って 並 べ た もの を一 つ の パ ラ メ ー タセ ッ
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図5.1:S一 システムパ ラメータを行列上に並べた図。系に含 まれ る要素数がnの とき、全てのパ ラ

メータが一組 になってn×2(n+1)の 行列 を作 る。各行は式(4.2)に おいて、一つの要素Xiの 挙

動 を記述す るためのパ ラメータの組(αi,βi,gか幅,1≦ ゴ≦n)に 相当す る。

トとした.系 の要 素 数 をnと す る と き、この並 びはn×2(n+1)の 行 列 にな る。この行列

は部分 行列 として二 つ のn次 の正 方行列gη 、幅 と二つ のn次 のベ ク トル αiと β話を持 つ

(図5・1)・

この行列 に含 まれ る各 要素(S一 シ ステ ムパ ラ メー タ)は 実 数値 で あ る。最適化 対象 はモ

デルであ るた め 、一 つの個 体が 一つ のモデ ル を表 す とす るのが 適 当で あ る。 この場合 に考

え られ る交叉 の操作 は 、子 の個 体 を作 る際 に 、それ に含 まれ る実数値 を親か らど う取 り

出すか 、つ ま り交 叉 点 を発 生 させ る単位 は ど うす るか 、 とい うこ とで あ る。一般 的なGA

による数値 最 適化 で は 、一 つの数値 をビ ッ ト列 としてあつか い 、その 中に一つ または複数

の交 叉点 を とる。 これ はユ ー ク リ ッド距離 とハ ミング距離 の違 いが 問題 にな る場 合 には、

大域探 索性 を高 め る働 きが あ り有効 で あ るが 、符号 な し整数 を用 いた場合 には数値 をビ ッ

ト列 と して扱 わ ない ため 、適 用 で きない 。 こ こで は 、符 号 な し整数 はC++言 語 に用意 さ

れてい る型(Un・ign・dint型)を そ の ま ま用 い るた め ・ その内部 表現 に手 を加 え る操 作 は

想 定 しない 。

C++言 語 で記 述 したプ ログ ラム 内で は 、各パ ラ メー タを表 現す る実数 は 、前 説で述 べ

たbsrea1型 の変数 で あ る。プ ログ ラムで は 、 これ を保 持 す るた めの ク ラスgenomeを 作

成 した.こ の クラス の詳細 は 、後 の 章で 述べ る。
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5.3微 分方程式の数値解法

ここでは微分方程式の形式がすでに特定されていることから、アーヴィンとサバジョー

の方法のみを用いた。前章で述べたアルゴリズムを、そのままC++言 語でコーデ ィング

した。

微分方程式を解 く際の刻み幅は、ユーザーが指定するか、そうでなければ入力 される

時系列データか ら自動的に決定する。これは、サンプリング時間をサ ンプリングポイン

ト数で除した平均サンプリング間隔を、200で 除 した値である。この数値 は経験的に決定

した。

対数空間で微分方程式を解 くため、各変数の初期値が0で あると、その対数が計算で き

ず 、微分方程式を解 くことができない。したがって与えられた時系列データにおいて、時

刻が0の 、時系列デー タの最初のデー タは0で あってはならない。0が 与 えられた場合 に

は、0の 代 わ りに、計算精度か ら見て結果に影響与えず、対数の計算だけを可能にするた

め、1.Oe-15と い う値 を用 いる。

また、微分方程式を解 く際の刻み幅や時間の範囲に制限を設けなかったため、精度を確

保 しやすいようにテイラー展開は10次 の項 まで行 うことで固定 した。これを少なくする

と、それに比例 して微分方程式を解 くのに要する時間は減少する。しか しこのコードで

は、連立微分方程式の元数をnと した とき、乗算の回数が0(n3)で あ り、これによる影響

が非常 に大 きいため、精度を悪 くすることによる劇的な計算時間の短縮は望めない。

5.4遺 伝 的 ア ル ゴ リズ ム

アル ゴ リズ ム の概 要 は前 章 で述 べ た とお りで あ る。 以下 には 、具体 的 な計 算方 法 及び

C++言 語 で の実 装 につ い て述べ る。

5.4.1個 体 表 現

各個体 は 、S一シス テムパ ラメー タを一組 だけ、お よび 自分 自身の評価値 の合計2n(n+1)+1

個 の実数 を持 って い る。評価 され る前 は 、その評価 値 は0で あ る。概念 的 には 図5.1の よ

うに一 つ の行 列 の形 で あ るが 、内部で は コー ドの可 読性 の面 か ら二つ のベ ク トル と二 つの

正方行 列 をそれ ぞ れ分 けて保 持 してい る。

C++言 語で プ ログラ ムす るにあ た り、一つ の個体 を表す クラスgen。meを 作成 した。ベ ク

トル を一次 元配列 、行 列 を二次 元配列 で保 持す るため 、ク ラスの メンバ ーは前述 のbsreal

型 へ のポ イン タへ の ポ イ ン タが 二 つ(**aと**b、 それぞ れS一シス テムパ ラメー タの αiと
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,Bi)・bsreal型 へ の ポ イ ンタへ のポ イン タへ のポ イン タが 二 つ(***9と***h、 それぞ れS一

シ ステ ムパ ラ メー タの9iゴ と んの 、それ と評 価 値 を保 持す る実数 型 の変 数が 一 つで あ る 。
一 次元 ベ ク トル は

、C++言 語 で は一般 的 にポ イ ンタを使 うこ とが 多 いが 、 ここで は型が

既 に用 意 され て い る実数 型で はな く、コンス トラ ク タ呼び出 しを要 す る クラスで あ る。す

で に大 きさの決 まって い る配列 を静 的に確 保 す る場合 は、ポ イン タで差 し支 えないが 、動

的 に確 保 す る際 に はnew演 算子 を使 って インス タ ンス を生 成す る。 この演算子 は インス タ

ンスへ のポ イン タを返す ため 、これ を利 用す るた め には、ポ インタへ のポ インタを用 い ね

ば な らな い(下 記 コー ド参 照)。

また 、三種 類 の 遺伝 的操作 の うち交叉 と突 然 変 異 は メ ンバ ー 関数 を用 いて行 う。 これ

は、呼び 出 し側 の 関数 の コー ドを よ り簡 潔 にす るた めで あ る。また ここで はS一システ ムパ

ラ メー タは全 てpublicで あ るが 、これ をprivateに して メンバ ー関数以外 か ら操作 で き

ない よ うに仕 様 を変 更 して も、遺伝 的操 作が そ の ま ま行 える よ うにな って い る。淘 汰は 、

S一シス テ ムパ ラ メー タ値 に は関与せ ず 、その操 作 は集団全体 に対 して行 うため 、メンバ ー

関数 にす る のは適 当で は ない 。 なお 、下記 コー ド中のmakechildOと い う メンバ ー 関数

は 、別 のbirthOと い うメ ンバ ー関数 内 での み用 い られ る関数で あ る。
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classgenome{//個 体 を 表 す 染 色 体 の 型

public:

bsrea1**a;//S-systemの 係 数

bsreal**b;//〃

bsrea1***9;//〃

bsrea1***h;〃 〃

realpoint;//個 体 の 評 価 値

voidbirth(genome*p,genome*c);//増 殖 関 数 引 数:交 叉 の 相 手 と子 供

voidmutati。n(bsrea1,int);〃 突 然 変 異 関 数

friendvoidmakechild(genome*par1,genome*par2 ,genome*child);

friendintgmdiff(genome*,gen。me*);

genomeO{〃 コ ン ス ト ラ ク タ:メ モ リ を 確 保 し 、0で 初 期 化 す る

inti,j,k;

realtmp;

age=0;point=O・0;

a=(bsreal**)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsrea1*));

b=(bsreal**)calloc(CHEM工CALS,sizeof(bsrea1*));

9=(bsreal***)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsrea1**));

h=(bsrea1***)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsrea1**));

if((a==NUI.1.)ll(b==NULL)ll(9==NULI・)ll(a==NULL))

puts("AllocationError。tt);

for(i=O;i<CHEMICALS;i++){

a[i]=newbsrea1;

b[i]=newbsrea1;

9[i]=(bsrea1**)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsrea1*));

h[i]=(bsrea1**)calloc(CHEM工CALS,sizeof(bsrea1*));

for(j=O;j<CHEMエCAI・S;j++){

9[i][j]=newbsreal;h[i][j]=newbsreal;

}}}};
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5.4.2評 価

評価は・個体の持つS一システムパ ラメータを式(4 .2)に実際にあてはめて微分方程式を

解 き・それにより得られる時系列データと、最適化条件として与えられている時系列デー
タとの・各サンプリングポイントでの二乗誤差の合計の逆数として計算し、各個体の評価

値とすることで行 う(式(4.4))。 全ての個体 の評価値 を計算 した時点で、もっとも評価値
の高い個体をエ リー ト個体、その評価値 をエリー ト評価値 と呼ぶ。
微分方程式を解 く際の刻み幅は、指定がなければ、与えられる時系列データの平均サン
プ リ ング 間 隔の 諭 なの で 、各 サ ンプ リング ポ イン トに はその 点

、あるい はその近 傍 の点

で の計 算値が あ る。 したが って 、補 間を用 い て 、サ ンプ リングポ イ ン トにおけ る近 似値 を

計算 す るこ とは してい ない 。 また要素 に よってはサ ンプ リングポ イン トにデ ー タが 与 え ら

れ ない もの もあ り得 るが 、そ の要素 のそ の点で の二乗誤 差 は計算 しない 。こ うす る と、サ

ンプ リング ポ イ ン トでの デ ー タが少 ない要素 では 、二乗誤 差 の合 計が小 さ くな り、評価値

がデ ー タの 一致 、不 一 致 を適 切 に反映 しな くな る こ とが あ るが 、 ここで はそ うい ったデ ー

タは想 定 しない 。

また式(4.4)に したが って評 価値 を計 算 す る際 、計 算機 の演算 精度 の 問題 などで与 え ら

れ る時系 列デ ー タXi ,tが0、 または二乗 誤差和eが0に な る と、評価値が 計算 で きない。 こ

れ を避 け るため 、除算 の計算 をす る ときには 、そ の分 母 に、評価 に影 響 を与 え ない程度 の

微 小 な値EPS=1.Oe-15と い う値 を加 え 、ゼ ロ除算 に よる演 算 エ ラー を避 け る。この値 は 、

計 算 機 の実 数 の表 現精 度 か ら決定 した.

全 ての個体 の評 価が 終 わ った時点 で 、最適 化 を終 了すべ きか否 か を判 断す る。最 適化 開

始 か ら世代 交代 毎 にエ リー ト評価値 を調 べ 、世代 交代 を行 って もエ リー ト個体 の評価 値が

変 化 しなければ 、 カウ ン トを1増 や す。 この カウ ン トが 、別 に指 定 され る最大 世代 交代 回

数 の1/2に 達 した ら、最 適化 を終 了す る。

5.4.3淘 汰

淘 汰 には 、 ラ ンキ ング戦 略 を改変 した方 法 を用 い てい る。各 個体 の選 択確 率 は式(4.6)

に示 すCiを 用 い 、η+は1.1に 固定 した。 この確 率 に従 い 、個 体集 団か ら1つ の個 体 を選

び 出す 。 これ をP回 繰 り返 し、P個 の個体 か らな る集 団 を作 る。 この 際 、一つ の個 体が

重複 して選択 され るこ とを許 す。 こ うして生 成 した集 団 を親 集 団 と呼び 、 これ に含 まれ る

個 体 か ら、交叉 に よ り新 しい個体 を作 る。
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5.4.4交 叉

親集団に含 まれ る全ての個体 に対し、等確率で二つの個体を選び出す。これから新しい

個体を一つ作 り、子個体とする。

子個体は一組のS一システムパ ラメー タを持つが、その値は親個体の持つ、対応するパ

ラメータ(た とえば子個体 の 島 に対す る親個体のgの の値 とする。どちらの親個体 の値

とするかは、ランダムに等確率で選ぶ。子個体に含まれる各パラメータに対し、それぞれ

どちらの親か ら選ぶかを決定する。

5.4.5突 然 変 異

交叉によ り作 られた子個体の持つS一システムパ ラメータに対 して、確率(突 然変異率)m

でその値 を変更す る。変更後 の値 は乱数で決定するが、ここでは二通 りの方法を用いた。
一つは一様乱数を使 う方法であ り

、S一システムの各パ ラメータに対 して、それぞれに指定

されている探索範囲全体にわたって等確率で発生する乱数を用いて、置き換える値を決定

する。もう一つは正規分布乱数を使 う方法であり、これは変更前のパラメータ値を平均と

する正規分布乱数を用いて、置き換える値を決定する。乱数の分散が大 きくなれば、これ

は一様乱数に近づいていき、大域探索 となる。分散を小 さくしてい くと、変更前パラメー

タ付近の局所探索となる。またどちらの方法でも、突然変異率mを 大 きくする と大域探

索的に、小 さくすると局所探索的になる。
一様乱数を使っている場合に、ある世代数σmを 決めてお き、世代交代 をGm回 行 って

もエ リー ト個体の評価値(以 下エ リー ト評価値)が 変化 しなか った場合 には、局所解に捕

らわれていると判断し、大域探索 を行 うために、突然変異率をた倍する。これによりエ

リー ト評価値が変化した場合は、突然変異率はその初期値に戻す。

正規分布乱数を使っている場合には、まずGm世 代 間エ リー ト評価値が変化 しなかった

場合には、高精度な局所探索を行 うために、正規分布の分散を小 さくし、エリー ト個体

周辺に探索を集中する。さらにCm世 代間変化が ない場合には、分散 を大きくして大域探

索に切 り替える。分散の拡大、縮小の大 きさは探索範囲から経験的に既定してお く。突然

変異率は一様乱数の場合と同様に、エリート評価値がGm世 代 間変化がない場合にk倍 さ

れ る。
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5.4.6骨 格 構 造 化

この最適化問題は逆問題であり、同じ挙動を示す多数の数理モデルから、現実に存在す

る可能性の高い構造のものを選びだすために、骨格構造化を行う。これは、できるだけ簡

素な構造のモデルを得るため、既定の閾値以下の値 を持つS一システムパ ラメータについ

ては、その値 を0に す る操作である。 これを既定の数 σ、の世代交代毎およびアルゴリズ

ムの終了時に行 う。
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第6章 検証

6.1実 数 の 表 現 形 式 と 、 突 然 変 異 の 方 式 に よ る 違 い

遺伝的アルゴリズム(GA)を 実際に適用するに当たって、個体表現は非常に重要である。

数値最適化にGAを 適用する場合、一般的にはビット列を用い、実数値をIEEE規 格など

に定め られ る浮動小数点形式で表現する。この場合、各ビットが遺伝子と見なされ、任意

のビット間が交叉点となり得るようにする。しかしこの方法では、二つの実数値を比較し

たとき、遺伝型における差 と表現型における差が著しく異なることがある。つまり遺伝型

としては1ビ ットしか違わないのに実数値 としては1桁 違 う、とい うようなことである。

そこで、探索空間をある間隔の格子で等分し、座標軸と格子の交点に実数値の小 さな方か

ら正の整数で番号をつけ、その番号で実数を表す。プログラミングに用いたC言 語では

この番号は符号 なし整i数(unsignedint)で 表現 しているため、これ を符号 なし整数表現と

呼ぶ。

また、この最適化では局所探索の速 さが最適化の速さを決定する。ここでは効率よく

局所探索を行 うために、突然変異操作に正規分布乱数を導入した。乱数の発生範囲はすな

わち探索範囲であるが、一様乱数を用いた場合には、探索範囲全体にわたって乱数が発生

し、突然変異は大域探索の働 きを行う。しかしここでは、突然変異も局所探索的な探索と

するため、親個体の持つS一システムパ ラ メータの値 を平均 とする、正規分布乱数を用い

る。正規分布の分散を小 さく取れば、もとのパラメータ値に近い値が発生 しやすくなる

ため、その近辺の局所探索 となる。実際にはエリート個体の周辺を局所探索することに

なる。

最適化の進行中、世代交代後に全ての個体の評価値を計算した時点で、エリート個体の

評価値を世代交代前と比較し、評価値が向上していれば正規分布乱数の分散dは 既定の初

期値 傷 に設定する。しか し変化がなく、かつ変化がないまま行われた世代交代の回数が

既定の回数(㌔ に達 した ときに、乱数の分散 を既定の値d,(d。<d,)に 変更する。

二つの実数表現形式のどちらが、数値最適化に適しているか、また分散を制御された正

規分布乱数による突然変異でどの程度の効果があるのかをを検証するため、簡潔な系に対

して最適化を行い比較した。方法1と して浮動小数点による実数表現、一様乱数を用いた
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突 然変 異 に よる最適 化法(い わゆ る シンプルGAと 呼ばれ るアルゴ リズ ム)、 方法2と して

符 号 な し整数 を用 い た実 数表 現で 一様 乱数 を用 い た突 然変 異 による最適化法 、方法3と し

て符号 な し整数 と正 規 分布 乱数 を導 入 した 方法 を、それぞれ 図6 .1に しめす 時系列 デー タ

に対 して適用 した 。 このデ ー タは要 素数2、 サ ンプ リング 点数 は50点 であ り、表6 .1に 示

すS一シス テムモ デ ルか ら計算 して作 成 した 。最適 化 条件 は表6.2に 示す 。

評価 関数(式6.2)は 、各 サ ンプ リングポ イン トにお け る相対 二乗 誤差 の総和(式6.1)の

逆 数 とした 。逆 数 を計 算 す る際 、0に よる除算 を避 け るため に、分母 に1.0×10-15を 加 え

た、 以下 の最適 化 で は評 価 関数 の値 はおお よそ0.5か ら20.0の 間にな るため 、 これ に影

響が な く、計 算機 の演算 精 度か ら0と して認 識 され ないで きるだ け小 さな値 として 、この

値 を決 定 した 。 また表6.2に 示す 最 大世代 交 代 回数Gm。 、の1/2の 回数の世代 交 代 を行 っ

て も、エ リー ト個 体 の評 価値 が 変化 しなか った場合 、 または世代 交代 の 回数がGm。xに 達

した場 合 に最適 化 を終了 し、そ の時 点で のエ リー ト個 体 を解 とした 。分母 に1.0×10-15

を加 え る こ と、お よび最 適化 を終了 す る条件 は 、以下 の全 ての場合 にお いて 共通で あ る。

・一書書(瞬 う2(6・1)

ノ ー
,}c(c-・ ・-15)(6・2)

ここで¢μは観測値として与えられる時系列データ、瓦 ,,は個体が表現す るモデルか ら計

算 される時系列データ、iは 要素の添字、tは サ ンプ リングポイン トの添字である。eが 相

対二乗誤差和 で、fが 個体 の評価値 となる。eは0に よる除算 を避けるための微小 な値で

ある。

浮動小数点方式では一つの実数 を、1桁 の符号部 、3桁 の指数部、4桁 の仮数部の合計

8桁(1バ イ ト)の2進 数で表現 した。つ まり最適解(絶 対値で1.0お よび4.0、5.0付 近)で

は、実数の表現精度は0.125と な り、これよ りも小 さな違いは表現できない。符号なし整

数方式では探索範囲を232に 等分するが 、10進 数で表現 したときに小数点以下二桁以下は

四捨五入 して無視することにした。つまり探索精度は0.1で ある。

浮動小 数点方式 と符号な し整数方式のそれぞれについて、20回 の最適化 を行った結果

を表6.3に 示す。最適化時間に注 目すると、符号なし整数方式が優れていると言える。単

に最適化法として考えた場合には、大まかに見ると、方法1は 長時間かけて高精度な最適

化 を、方法2は 短時間で粗 い最適化 を、方法3は 短時間でその中間の精度の最適化を行っ

ている。いずれの場合も、サンプ リングポイント1点 あた りの、与えられたデータと最適

化されたモデルから計算される時系列データの相対誤差は非常に小 さく、十分な最適化が

行われていると言える。
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図6.1:表6.1に 示すS一システムパラメータから、微分方程式を解くことによって得られる時系列

データのプロット。各要素Xl、X2に ついて、サンプリングポイントは50点 。

最適化に要 したCPU時 間は、浮動小数点方式 と符号 なし整数方式で分かれていて、符

号なし整数を用いると、浮動小数点方式に比べて約46%最 適化時間を短縮で きた。得 ら

れる個体の評価値をいずれ も十分に高いと考えると、最適化時間が短い方が優れた最適化

法であると言える。探索点総数は一様乱数の場合と正規分布乱数の場合とで、約20%ほ

ど異なる。この点で正規分布乱数の方が優れていると言 うことができ、つまり符号なし整

数と正規分布乱数を用いる最適化が優れた最適化法であると言える。方法1と 比べて、方

法3で は総探索点数が2割 しか違わないのに最適化時間が4割 以上短 くなってい るのは、

方法3で は発生 した個体が表現す るS一システムモデルか ら、時系列データが計算できな

かった、つまり微分方程式が数値的に解けなかったことが多かったことを意味する(微 分

方程式 として解 けない場合 には、その分計算時間が省かれるため)。

S一システムパ ラメータの うちgか んηの値 は要素間の直接 または間接の相互作用の合

計の大きさを表すが、これを正、負、ゼロの三種類に分けて考えた場合、それぞれ増加過

程(9i」)、減少過程(hi」)に対 して促進(正)、 抑制(負)、 無 関係(ゼ ロ)と い う物理的意味を

持つ。つ まり値がゼロか非ゼロか、および符号が系のおおよその構造を示すと考えられる

ため、この観点で、最適化によりオリジナルの系の構造が発見できたかどうかを見てみる

と、表6.3に 示す ように、方法3で のみオ リジナルの構造(表6.1)が 見つか った。
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表6・1:浮 動小 数 点 方式 と符 号 な し整 数 方式 の比 較 に用 い た系 を表 現 す るS.シ ス テムパ ラ メー タ。

これか ら微 分方程 式 を解 い て時系 列 デー タを生成 し(図6 .1)、 それ を もとに このパ ラ メー タセ ッ ト

が 最適化 に よ り見 つ か るか ど うか 、ど の程度 の速 さで見 つか るか を検証 す る。

iαi9歪 ゴ β2ん ぎゴ

13.00.0-2.53.00.1251.0

23.02.50.03.00.00.125

表6。2:実 数 の表現 に浮動 小 数点 方式 を用 い 、突然 変異 には一様乱 数 を用 いる方法(方 法1)、 実数

を符号 な し整 数で 表現 し、突 然変 異 には一様 乱数 を用い る方法(方 法2)、 実 数 を符号 な し整数 で表

現 し、突然 変 異 には 分散 を制御 す る正 規分布 乱 数 を用 い る方 法(方 法3)に よる 、最 適化 の比 較の

ための最 適化 条件 。

方 法1方 法2方 法3

要 素 数(n)222

サ ンプ リ ン グ ポ イ ン ト数(T)505050

探 索 範 囲(α,β)[0,20.0][0,20.0][0,20.0】

探 索 範 囲(偽,ん の[-4.0,4.0][-4.0,4.0][-4.0,4.0]

探 索 精 度0.010.010.01

個 体 数(P)100010001000

最 大 世 代 交 代 回 数(Gm。 。)50010001000

突 然 変 異 率 初 期 値(mo)0.0040.10.1

突 然 変 異 率 更 新(Gm)202020

正 規 分 布 乱 数 分 散 初 期 値(do)-4.0(α,β)

-1・6(9 ,h)

分 散 縮 小 値(di).0.5(α,β)
-0 ・2(9,ん)

骨 格 構 造 化 頻 度5世 代 ご と

骨 格 構 造 化 閾値(S)0.10.10.1
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表6・3:実 数 の表 現 に浮動 小 数 点 方 式 を用 い ・突然 変 異 に は一様 乱 数 を用 い る方 法(方 法1)、 実

数 を符号 な し整 数 で 表現 し、突然 変 異 に は 一様 乱 数 を用 い る方 法(方 法2)、 実 数 を符号 な し整数

で表現 し、突然 変 異 に は分 散 を制御 す る正 規分 布 乱 数 を用 い る方 法(方 法3)に よる、最適化 の比

較 。そ れ ぞれ20回 の試 行 を行 った平 均 を示 す 。計 測 はTempes七2((ConcurrentSystemsInc.,

Japan)(Processor:Alpha21164A,600MHz,SPECfp95=21.3,SPECin七95:18.6))で 行 った(以 下

全 て同 じ)。

方 法1方 法2方 法3

探 索 点 総 数134000136000112000

CPU時 間(sec.)92.253.754.2

平 均 評 価 値1.3650.79711.074

一 点 あ た りの 平 均 相 対 誤 差(×10-2%)3 .534.623.98

オ リジ ナ ル の 構 造 が 見 つ か った 回 数001

6.2集 団 の大 き さに よ る効 果

GAに よる探索では、集団の個体数がすなわち同時に探索される点の個数であり、これ

をPと し世代交代 の回数 をGと する と、探索点の総個数はPGと なる。個体数が多けれ

ば並列探索的性格が強 くなり、大域探索 となる。個体数を少なくしていけば局所探索的

になってい く。そこで、S一システムで表現された系に対 して最適な個体数があるかどうか

を検証した。ここで、最終的な探索点数を、個体数が異なっても同じにするため、最大世

代交代回数 と個体数の積 を1×106の 一定値 になるようにした。最適化条件を表6.4に 、

第6.1章 に示す系の時系列デー タ(図6.1)を 用いて20回 の最適化 を行 った結果 を表6.5に

示す。

直感的に、個体数は多いほど同時探索点の個数が多 くなり・大域探索的な性質が強 く

なるため、よりよい最適解を得やすいであろうことが考えられるが、もっとも個体数が

多い場合に、もっとも高い評価値が得られている・しかし個体数によってばらつきがあ

り、一概に個体数が多いほど高い評価値の個体が得られるとは言えない。最適化に要する

CPU時 間 も同様である。最適化時間を基準に考えると・平均CPU時 間は個体数10000の

場合 は他の個体数10か ら1000の 場合 の約3倍 であ り・個体数は1000以 下が よい と考え

られる。
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表6.4:個 体 数 の効 果 を見 るた めの最 適化 条件 。発 生 し うる探 索 点の最 大数 を個 体数(P)と 最大世

代 交代 回数(Gm・x)の 積 と し・ この値 が 一定 とな る よ うに した。個体数 はP=10
,100,1000,10000

の4通 りと した 。Gm。 。はそ れぞ れ 、10000 ,1000,100,10と した。

要 素 数(n)2

サ ンプ リン グ ポ イ ン ト数(T)50

探 索 範 囲(α,β)[0,20.0]

探 索 範 囲(9iゴ,hiゴ)[-4.0,4.0]

探 索 精 度0.01

個 体 数(P)と 最 大 世 代 交 代 回 数(Gm。 。)の 積1000000

突 然 変 異 率 初 期 値(mo)0.1

突 然 変 異 率 更 新(Gm)20

正 規 分 布 乱 数 分 散 初 期 値(do)4.0(α,β)

1.6(9,h)

分 散 縮 小 値(dl)0.5(α,β)

0・2(9,ん)

骨 格 構 造 化 頻 度5世 代 ご と

骨 格 構 造 化 閾 値(S)0.1

表6.5:図6.1を 満 たすS一 シス テムパ ラメー タセ ッ トを最適化 す る時の個体 数 に よる最適化 時 間の

変化 。各個 体数 で の20回 の最 適化 の平均 を示す 。個体 数1000の 場 合 に示 してい るのは表6.3の 方

法3の もの と同 じで あ る。

個 体 数10100100010000

平 均 世 代 交 代 回 数843069437686.28g.70

平 均 総 探 索 点 数843060943700686200897000

平 均CPU時 間(sec.)49.669.254.2158.3

平 均 評 価 値1.3322.0751.0742.558

一 点 あ た りの 平 均 相 対 誤 差(×10-2%)3 .572.863.982.58

表6.1と 同 じ構 造 が 得 られ た 回 数0010
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6.3評 価 関数 に よ る違 い

評価関数の形は、GAに よる最適化の可否 に非常 に大 きな影響を与える。ここでは与え

られた時系列データを再現するモデルを最適化により得ることを目的としているため、与

えられたデータとモデルの挙動との差をもとに評価関数を作る必要がある。ここでは三種

類の評価関数を考え、比較 した。

表6.6に 示す相対二乗誤差 による結果は、表6.3に 示す符号な し整数の場合と同じもの

である。

6.3.1重 み 付 き相 対 二 乗 誤 差

与え られ る時系列データを補完 して曲線を描いたときに、微分係数がゼロになるよう

な時刻では、定常状態やピークなどの状態であり、過渡的な状態よりもこういった時刻で

より正確にデータを再現するようなモデルを得ることが望ましい、との考えから、微分係

数の最大値dm。 、と各時刻での微分係数d,の 差 をdm。、で除した値 ωi.tと、各時刻での与

えられる時系列データとモデルが示す挙動 との相対二乗誤差の積を合計し、それを重み付

き相対二乗誤差eω とした。

時刻順 に見 てt番 目のサ ンプ リングポ イン トにおいて、その時刻をTIM瓦 、与え られ

るデータの値 あるいは個体から計算される値をωゴ,`とす ると、そのサンプ リングポイント

に対する重み係数 ω歪.fは以下のように計算す る。

d・,t一 弩li≡ 農'(・ ≦t≦T-1)

di .T=di.T_1

d_=mα ω@∂(o≦t≦T,o≦i≦n)

w・,t-…-81
x㈹

ここで添字のある男 はサンプ リング時刻を、銑はそのサンプ リング時刻における観測

データあるいは個体から計算 された値を表す。これを用いて・重み付 き相対二乗誤差%

と、評価 関数 ノは以下の ように計算する・

ew一 掛(Xi,t-Xi,tX
i,t十c)2

ノ ー,
。≒ ξ(⑭
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分数 を計 算 す る際 には 、ゼ ロ 除算 を避 け るため 、分母 にE=10e-15を 加 え る。

図6.1に 示 す 時系 列デ ー タに基づ い て 、最 適化 を行 った結 果 を表6.6に 示す 。評価 関数

に式(6.4)を 用 い た こ と以 外 の最 適化 条 件 は 、全 て表6.2に 示 されてい る通 りで ある。

6.3.2微 分 係 数 の 相 対 二 乗 誤 差

定 常状 態そ の もの よ りも、いつ増加 、減 少す るか とい うタイ ミングが重 要 なので はない

か とい う考 えか ら、時刻Ttに お け る時系 列 デ ー タの微 分係 数d。,tと モデ ルが 再現す る挙

動 の微 分係 数d。.tの 相 対 二乗 誤差 に基 づ いて評価 関数 を設定 した。

微分係 数 は 、 まず 与 え られ る時系 列デ ー タの初期値 を用 いて連立微分 方程式 を解 き・そ

の結果 か ら二次 式補 間 を用 いて計 算 した 。

デ ー タの連 続す るサ ンプ リングポ イン トt-1、t、t+1の 三 点 にお いて 、個 体か ら計 算

され た 時系 列 デ ー タXl,t-1、Xl,t、Xi,t+1が あ る とす る とき、 この三点 を補 間す る二 次方

程式

・呼+bT,+・=X、 、t(6・5)

の係 数 α、b、cは 、 クラ メルの公 式 を用 いて

Xi .ご_1Ti_11

Xi ,tTi.t1

.Xi.t+lTi+11
α=

男鋸17ち 一11

鴫T・.t1

轄f+1Ti+11

Ti?t _1Xi-11

唱x・,t1

略+1Xi+11
b=

Tilt-1Ti-11

轄 、T・,t1

瑚 オ+lTi+11
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味 、Ti.1X嗣

略Ti,tXi,t

_咳+1Ti+lXi,t+1C_

男1`_1Ti-11

鵯T、.t1

鵯+1Ti+11

(6.6)

と計 算 され る。二 次 方程 式(式(6.5))を 時 間で微分 す る と、微 分係 数d。.tが得 られ る。

de、t=αTi,t十b(6.7)

与 え られ た時系 列 デ ー タ と、個 体 か ら計算 され るデ ー タの両 方 に対 して式6 .7か ら、各サ

ンプ リングポ イン トにお け る微 分係 数 を計算 し、その二 乗誤差の合計 の逆 数 を個 体 の評 価

値 とす る。与 え られ た時 系列 デ ー タの微 分係数 をd。,i,t、個体 か ら計算 され た時系 列デ ー タ

の微分 係 数 をd。,i,tとす る と、個 体 の評 価値 ノは

ed一 惑(4署1捨 り2

ノ ー
,詳,(・ 一 ・・-15)(6・8)

として計算する。

図6.1に 示す時系列データに基づいて最適化を行った結果を、重み付 き相対二乗誤差を

用いた場合の結果とともに表6.6に 示す。評価関数に式(6.4)を 用いたこと以外の最適化

条件 は、全て表6.2に 示 されてい る通 りである。

結果 を見ると、重み付 き相対二乗誤差の場合も、微分係数の二乗誤差の場合も、時系列

データの相対二乗誤差を用いた場合に比べ最適化時間はあまり変わらい。しかし得られる

個体から計算される時系列データは微分係数を用いた場合に、与えられる時系列データと

大きく異なっている。微分係数の二乗誤差を用いて、相対誤差の小さな個体を得るのは難

しい。

6.4骨 格構造化の閾値

できるだけ簡素なモデルを得るための骨格構造化であるが・その閾値は経験的に決定

するしかない。ここでは、骨格構造化の閾値をさまざまに変化させることで、最適化の速
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表6・6=重 み付 き相対二乗誤差 に基づ いた評価関数(式6.4)、 および微分係数の相対 二乗誤差を用

いた評価 関数(式6.8)を 用いた最適化の結 果。相対二乗誤差 を用いた場合の結果は、表6.3の 方法

3の もの と同 じである。

評 価 関数 相対 二乗誤 差 重 み付 き 微 分係 数

平 均 世代 交代 回数686.2701.6708.4

平均 総探 索 点 数686200701600708400

平均CPU時 間(sec.)54.253.757.2

平均 評価 値1.0741.3540.01175
一 点 あ た りの平均 相 対誤 差(×10-2%)3

.981.4212.7

表6.1と 同 じ構 造 が得 られ た回数100

度 や精度 、得 られ るモデ ルの構 造 な どが ど うなるか を検 証 した。図6.1に 示す 時系列 デ ー

タに基 づ い て 、表6.7の 条 件 で最 適化 を行 った結果 を表6.8に 示 す。 閾値 を0.125以 上 に

した場 合 に は 、表6.1に 示 す オ リジナル のモデ ル は得 られ ないが 、 ここで はオ リジ ナル と

同 じ構 造 を持 つ もの を探 索 す る可能性 を検 証す るため 、閾値 を高 く設定 した場合 につい て

も検証 した.

いずれ の場 合 も、最適 化 の速 度 、精度 と もにほ とんど変化が ない 。閾値 を大 き くす る と

い うこ とはす な わ ち、パ ラメー タの取 りうる値 の範 囲が狭 くなる とい うこ とで あ り、探索

空 間が 小 さ くなる こ とに なる。 しか し探 索 の速度 、精 度 ともにあ ま り変 わ らない とい うこ

とは 、エ リー ト個 体 周辺 の局所探 索 に探 索 点が集 中 していて 、探 索範 囲の広 さその ものは

影響 が少 ない こ と を表 して い る。 また閾値が0.1の 場合 には オ リジナ ルの構造 を持 つ モデ

ルが 見 つ か ったが 、そ うで ない場 合 には 、オ リジナル の構造 は見 つか ってい ない 。

6.5デ ー タ セ ッ ト数 に よ る効 果

表6.1に 示 すS.シ ス テムパ ラ メー タか ら・微分 方程式 を解 く際に初期値 を変 え るこ とに

よ り4種 類 の デ ー タセ ッ トを得 た(図6・2)。 よ り多 くのデ ー タを与 える こ とは ・探 索 にお

い て拘 束 条件 とな り探 索空 間 を狭 くす る効 果が あ る と考 え ・与 えるデー タセ ットの数 の違

いに よる効 果 をみ た 。結 果 を表6.10に 示 す。評価 関数 には ・時系列 デ ー タその もの の相

対 二乗誤 差 和 を用 い た 。デ ー タセ ・ ト}まそれ ぞれ ・サ ンプ リング粥 ン ト数 は50点 で 同

じで あ り、各 状 態 変数 の値 もお お よそ 同 じ範 囲(0・0～2・0)に 入 る よ っに した・

全 ての拘 束条 件 を満 たす(全 ての与 え られ る時系列 デー タに完全 に一致 す る)個 体 は・-
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表6・7:骨 格 構 造化 の 閾値 に よ る最 適化 の様 子 の変化 を見 るため の最適 化条件 。骨格構 造化 の 閾値

だけ を変 え て 、4つ の条件 で 最適 化 を行 った 。

要 素 数(n)2

サ ン プ リ ン グ ポ イ ン ト数(T)50

探 索 範 囲(α,β)[0,20.0]

探 索 範 囲(9ij,hi,)[-4.0,4.0]

探 索 精 度0.01

個 体 数(P)1000

最 大 世 代 交 代 回数(Gm。 。)1000

突 然 変 異 率 初 期 値(mo)0.1

突 然 変 異 率 更 新(Gm)20

正 規 分 布 乱 数 分 散 初 期 値(do)4.0(α,β)

1・6(9,h)

分 散 縮 小 値(dl)0.5(α,β)

0・2(9,h)

骨 格 構 造 化 頻 度5世 代 ご と

骨 格 構 造 化 閾 値(S)0.0,0.1,0.5,1.0

表6.8:骨 格構i造化 の 閾値 に よ る最 適化 の様子 の変化 。 閾値0.1の 場 合 の数 値 は 、表6.3の 方 法3

の もの と同 じで あ る。

骨 格 構 造 化 の 閾 値0.00.10.51.0

平 均 世 代 交 代 回 数727.8686.2751.0690.5

平 均 総 探 索 点 数727800686200751000690500

平 均CPU時 間(sec.)57.254.259.454.1

平 均 評 価 値1.3391.0741.2781.1gO

一 点 あ た りの 平 均 相 対 誤 差(×10-2%)3 .573.983.653.78

表6.1と 同 じ構 造 が 得 られ た 回 数0100
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表6.9:デ ータセ ット数を変えて行 った最適化の、最適化条件。データセ ット数が1
,2,3,4のそれぞ

れの場合 について最適化 を行 った。

要素 数(n)2

サ ンプ リングポ イン ト数(T)50

デ ー タセ ッ ト数1,2,3,4

探 索 範 囲(α,β)[0,20.0】

探 索 範 囲(%,ん の[-4.0,4.0]

探 索 精度0.01

個 体 数(P)1000

最 大 世代 交代 回数(Gm。 。)1000

突 然 変異 率 初期 値(mo)0.1

突 然 変異 率 更新(Gm)20

正 規 分布 乱 数分 散 初期 値(do)4.0(α,β)

1・6(9,ん)

分 散縮 小 値(di)0.5(α,β)

0.2(9,ん)

骨 格構 造 化 頻度5世 代 ご と

骨 格構 造 化 閾値(S)0.1

つ の条件(時 系 列 デ ー タ)だ け を満 た す個 体 よ りも少 な い と考 え られ るため 、与 えるデ ー

タセ ッ ト数 を増 やす と、評価 値 の 高い個 体 は見 つか りに くくな る と考 え られ るが 、か な ら

ず しもそ う とは 限 らない とい う結 果 に な った(表6.10)。 得 られ る個 体 の評価 値 の平均 に

は、影響 は小 さい と考 え られ る。総 探 索点 数 に も影響 は少 ない 。しか し、得 られ た個体 の

構造 をみ ると、オ リジナル の モデ ル と同 じ構 造 を得 る確率が 非 常 に高 くなってお り、これ

はデー タセ ット数 を増 やす ほ ど よい と考 え られ る。 これ は生体 内反応系 の構造 最適化 を考

える上で 、非常 に重 要 な特 徴 で あ る。デ ー タセ ッ ト数が3お よび4の 場 合 、いず れの場 合

で もオ リジナルの モ デル(表6.1に 示 すS一 シス テ ムパ ラメー タ)と 全 く同 じモデ ルが20回

の最適化 の うちの3回 で 得 られ た 。
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図6.2:表6.1か ら 初 期 値 を 変 え て 計 算 され る4っ つ の デ ー タセ ッ ト。そ れ ぞ れ 要 素 数 は2、 サ ンプ リ

ン グ ポ イ ン ト数 は50で あ る 。 初 期 値 は そ れ ぞ れ 、(A)X1=1.5,X2=1.0;(B)Xl=1.0,X2=1.5;

(C)X1=O.O,X2=2,0;(D)Xl=1.8,X2=1.7;で あ る。(C)に お け るX1は 、 数 値 計 算 上 の エ ラ ー

を 避 け る た め に初 期 値 と1.Oe-14と し て お り.t=0か らt=3・0ま で の 間 に ・3・60e-ioま で 単 調

増 加 して い る 。
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表6.10:与 えるデ ー タ数 に よる効 果 。デ ー タセ ッ ト数1の 場合 は 、表6.3の 方 法3の もの と同 じで

あ る。デ ー タセ ッ ト数1の 場合 は図6.2の(A)に 示 す 時系列 デ ー タを、デ ー タセ ット数2の 場合 は

図6.2の(A)お よび(B)に 示 す 時系 列 デ ー タを、デ ー タセ ッ ト数3の 場合 は図6,2の(A)、(B)お

よび(C)に 示 す時系 列 デ ー タを最適 化 アルゴ リズ ム に与 えた 。

デ ー タセ ッ ト数1234

平 均 世 代 交 代 回 数686.2700.4497.5731.7

平 均 総 探 索 点 数686200700400497500731700

平 均CPU時 間(sec.)54.299.6101.4203.1

平 均 評 価 値1.0740.43410.080960,02566

一 点 あ た りの 平 均 相 対 誤 差(×10-2%)3 .983.134.836・44

表6.1と 同 じ構 造 の モ デ ル が 得 られ た 回 数1133

6.6複 数の集団による最適化

最適化をさらに高速に行 うための並列処理を想定して、複数の最適化を同時に行い、そ

れにより得 られる複数の最適解を統合 して最終的な最適化を行う手法を考た。つまり、個

体数の少ない小集団での最適化を複数回行い、これにより得られる複数の最適解を初期集

団に含む小集団を生成し、これによる最適化で得られる最適解を、最終的な最適解とする

アルゴ リズムである。複数の小集団による最適化は、GAで は島モデル[19][31]と 呼ばれ

る方法であ る。島モデルでは一般に小集団間の個体の交換を行うこと(移 住)で 集団中の

個体 の多様 性を保つが 、ここでは、各小集団による探索は局所探索性が強 く、それだけ短

時間で最適化を行うことができることから、移住により集団内の個体の多様性を保つこと

は、局所探索の進行の妨げになると考え、移住は行わない。

最適化に用いる時系列データは表6.11に 示すパ ラメータで定義され るS一システムモデル

を用いて作成 した。それをプロットした図を図6.3(A)に 示す。また最適化条件 を表6.9に 示

す。複数の小集団では、各小集団の個体数は100で 、集団の総数を10と した。この うち9の

集団で独立に最適化を行 い、得 られた9個 の最適解 と・ランダムに生成 した91個 の個体で

100個 の個体か らなる集団を作 り、これを用いて最適化を行い、最終的な最適解を得る。小集

団による最適化は、合計10回 行われ ることになる。各最適化で、最大世代交代回数は10000

とし、最大総探索点数は、個体数P× 最大世代交代 回lftGmax× 集団数=1000000(107)で

ある。これは一つの集団による最適化の場合(P×Gm。 。=10000×1000=107)と 同じで

ある。

これに より得 られた結果を表6.13に 示す。表6.13中 の方法2は 複数の集団による最適
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表6・11:一 つ の集 団 に よる最 適 化 と複 数 の集 団 に よる最 適 化 を比較 す るた めに用 いた時系 列デ ー

タ(図6・3に 示す)を 生成 す る の に用 い た 、S一シス テムモ デル を定 義す るパ ラ メー タ。

iαi9ゴ ゴ β歪 ん乞ゴ

13.00.0-2.53.0-1.00.0

23.02.50.03.00.02.0

表6.12:一 つ の集 団 に よる最 適 化 と複 数 の小 集 団 に よる最 適化 を比 較す るため の最適化 条件 。 個

体 数 と最 大 世代 交 代 回数 にあ る数値 はそ れぞれ 、一つ の集 団 に よる最適 化 、お よび複 数 の小 集 団

に よる最適 化 の順 にな ってい る。骨 格構 造化 は 、世代 交代が行 われ る度 に行 う(各 個 体 の評価値 を

計算 す る直前 に行 う)。

要 素 数(n)2

サ ンプ リ ング ポ イ ン ト数(T)50

デ ー タセ ッ ト数1,2,3,4

探 索 範 囲(α,β)[0,5.0]

探 索 範 囲(g歪 ゴ,んの[-3.0,3.0]

探 索 精 度0.01

個 体 数(P)10000お よび100

最 大 世 代 交 代 回数(Gm。 、)1000お よび10000

突 然 変 異 率 初 期 値(mo)0.05

突 然 変 異 率 更 新(Gm)20

正 規 分 布 乱 数 分 散 初 期 値(do)4.0(α,β)

1.6(9,h)

分 散 縮 小 値(di)0.5(α,β)

0.2(9,ん)

骨 格 構 造 化 頻 度1世 代 ご と

骨 格 構 造 化 閾 値(S)0.5
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図6.3:(A)表6.11に 示 すパ ラ メー タで定 義 され るS一シス テムモデ ルか ら、微 分方程式 を解 くこ と

に よ り得 られ る時 系 列 デ ー タの プ ロ ッ ト、(B)表6.13に 示 す方 法1に よ り得 られ た個 体 か ら計算

され る時系 列デ ー タ、(C)表6.13に 示 す方 法2に よ り得 られ た個体 か ら計 算 され る時系 列デ ー タ。
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表6.13:一 つの集団に よる最適化 と複数の小集 団による最適化を比較。方法1は 一つの集団によ

る最適化 、方法2は10個 の小集団による最適化である。方法2の 世代交代回数は、小集団による

各最適化 の平均値であ り、総探索点数 は平均世代交代 回数(5519×)各 集団の個体数(100×)集 団

の数である(10)。

方法 方法1方 法2

平 均 世代 交 代 回数10005519(1小 集 団あ た り)

総探 索,点数1075.5×106

CPU時 間(sec.)5880331677

評 価 値7.5051.6

一 点 あ た りの平均 相 対誤 差(×10-2%)3 .651.39

表6.1と 同 じ構造 が 得 られ た 回数01

表6.14:一 つの集団による最適化 と複数の小集団による最適化 を比較。それぞれ20回 の試行によ

る結果 の平均 を示す。

方法 方法1方 法2

評価 値2.8617.55

CPU時 間(sec.)5839236459

化 で あ るが 、各小 集 団 に よる最 適化 は 、表6.5に 示 す個体 数100の 場 合 と、時系 列デ ー タ

が異 な る こ と以 外 は 同 じ条 件 で あ る。表6.13に 示 す、複数 の小 集 団 に よる最 適化 に要 し

たCPU時 間は 、小 集 団 に よ る10回 の最適 化 それ ぞれ に要 したCPU時 間の合計 で あ る。

つ ま り複 数 の小 集 団 を用 い る こ とで 、約46%程 度 短縮 す るこ とがで きた こ とにな る。小

集団 に よる各 最適 化 に要 した 、平均 のCPU時 間は約3168秒 にな り、これ は表6.5に 示す

個体 数100の 場 合 の69.2と 比べ る と非常 に大 き く異 な ってい るが 、これ は コ ンパ イラが

異 な るこ とが 原 因の 一つ で あ る。サ ンプ リングポ イ ン ト1点 あ た りの 、与 え られた時系 列

デ ー タ と最適 化 され たモ デル か ら計算 され る時系 列 デー タの相 対誤差 も、複数 の小 集団 に

よる方が小 さ くで きた。 また複 数 の小 集 団 を用 いた最 適化 では 、オ リジナル の構 造 を発見

す るこ とが で きた 。

また 、20回 の試行 に よ る結 果 を表6.14に 示 す。
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6.7遺 伝 子 ネ ッ トワ ー ク

以上 の結 果 を もとに・典 型 的な形 式 の遺伝 子 ネ ッ トワー クに対 して最適 化 を行 った
。図

6・4に示 す 構 造 の遺伝 子 ネ ッ トワ ー クを表6 .15のS一 シス テムパ ラ メー タで記述 し、図6.5
に示す壁系列データを算出した。これは、いわゆる遺伝子ネットワーク(遺伝子間の制御

構 造 を記述 す るネ ッ トワ ー ク)と は異 な り、遺伝 子の みで はな く、その遺伝 子 か ら作 られ
る タンパ ク質 、その タ ンパ ク質 が生 成 、分 解 を制御 す る別 の タンパ ク質が含 まれ てい る。

遺伝 子が2種 類 、 タンパ ク質 が3種 類 あ り、系 を構 成 す る要 素 は合計5種 類 で あ り
、 した

が って状 態 変 数 の個 数 も5で あ る。 こ こで は 各状 態変 数 を各物 質 の量 としてX1か らX
5

で表 してい る。酵 素X2は 遺伝 子 のmRNA(Xl)か ら作 られ 、X,は 制御酵 素X3の 生成 と

分解 を ともに抑 制 す る。 また 別 の制御 酵素X5は その遺伝 子 のmRNA(X4)か ら作 られ る。

X3は 遺伝 子Xlお よびX4の 発現 を と もに促 進 し、X5は ど ち らの発現 も抑 制す る。

こ こで 、遺伝 子 の発 現量 はそ の遺伝子 の情 報 を写 し取 ったmRNAの 量 で測定 され る と

い う実 験 的 な条 件 を考慮 に入れ 、遺 伝子 の発 現 量 を示 すmRNAの 量 を状 態変 数 とした
。

S一シス テ ムモデ ル を用 い る とい うことは 、個 々の タンパ ク質 につ い て、どの よ うな化学 反

応 で生 成 され るか は考 慮 せ ず 、その 生成 、分 解 を制御 す るの はどの 要素 で あ るか とい う

こ とだ け を解析 の対 象 として捉 え る とい うこ とな る 。 また こ こで は遺伝 子 ネ ッ トワー ク

の解析 とい う考 えか ら、各mRNAの 発現 量 を増加 させ よ うとす る作 用 のみ を解 析対 象 と

した。 つ ま りS一シ ステ ムパ ラ メー タの うち 、i=1お よびi=4に 対 す る αiとgη の み を

最適 化 の対 象 と した 。 この場 合 、最適 化 され るS一システ ムパ ラ メー タの総数 は12個 であ

り、前 節 まで の要 素数が2の 系 の最適 化 の例 と同 じで あ る。図6.5に 示 す時系列デ ー タは、

表6.15のS一 シス テ ムパ ラ メー タに対 して 、各 状態 変数 の初 期値 は等 しい まま、一つ は表

6.15の パ ラ メー タ値 をその ま ま用 い て 、一つ は表6.15の パ ラ メー タ値 の うち α1を0.0と

した モデ ル 、一つ は表6.15の パ ラ メー タ値 の うち α4を0.0と したモ デルで微 分 方程式 を

解 い て得 られ た もので あ る。 これ は 、遺伝 子 ネ ットワー クの構 造 を調べ るために行 われ る

実験 を想 定 した もので 、α1=0.0と す る のは 、遺伝子 の発 現 を強制 的 に抑 制す る こ とで 、

mRNAが 作 られ ず 、Xlが 増 加 す る こ とが ない こ とを表 す。 同様 に α4=0.0はmRNAの

X4が 作 られ ない こ とを表 す 。 したが って 図6.5で は 、対応 す る状態 変数 の値が 時 間 に と

もな って単 調 減 少 して い る。現在 はmRNAの 発 現 量 を直接 得 るこ とは難iしいが 、近 年の

実験技 術 の急激 な進 歩 に よ り、近 い将来 可 能 に なる と考 え られ てい る。

以上 の 考 えの も と、表6.16に 示 す条件 下 で最 適化 を行 った結果 を表6.17に 、 これ は複

数 の試行 の平 均 で は な く、最適 化 は1回 だけ行 った。GAで の世代 交代 を266回 行 った段

階で 、表6.15に 示 すS一 シス テ ムモデ ルが 得 られ た 。つ ま り、最適化 は極小 点の うちの最

小 点 を探 索 す る こ とが で き、 また逆 問 題 を も解 くこ とが で きた とい え る。 またモ デル の

構 造 に着 目す る と、第78世 代 で 表6.17に 示 すのS一シス テムパ ラ メー タを得 るこ とがで き
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図6.4=模 式 的 な遺 伝子 ネ ッ トワー ク[18]。

表6.15:図6.4に 示 す 遺伝 子 ネ ッ トワー クを記 述す るS一シス テムパ ラ メー タ。

iαigi19i29i39i49iSβIhilhi2hi3hi4h,5

115.00.00.01.00.0-0.110.02.00.00.00.00.0

210.02.00.00.00.00.010.00.02.00.00.00.0

310.00.0-O.10.00.00.010.00.0-0.12.00.00.0

48.00.00.02.00.0-1.010.00.00.00.02.00.0

510.00.00.00.02.00.010.00.00.00.00.02.0

た 。 構 造 の 発 見 は 非 常 に 早 い段 階 で 行 わ れ た と考 え られ る 。

次 に 、遺 伝 子 ネ ッ トワ ー クの 最 適 化 を 、小 集 団 に よ る 複 数 の 最 適 化 を用 い て行 った 。 一

つ の 個 体 集 団 に よ る 最 適 化 と これ を複 数 に 分 け た 最 適 化 を比 較 す る た め 、双 方 で 総 探 索 点

数 の 上 限 が 等 し くな る よ うに 個 体 数 と最 大 世 代 交代 回 数 を設 定 した.一 つ の集 団 に よ る最

適 化 で は 個 体 数 を5000、 最 大 世 代 交 代 回数 を400と し、 そ の積 は2000000(=2×106)で あ

る。複 数 の 集 団 に よ る最 適 化 で は 、個 体 数100の10個 の小 集 団 を生 成 し 、そ の う ちの9個

の 集 団 で 独 立 に(同 時 に)最 適 化 し 、そ の 終 了 後 、そ れ ぞ れ の 集 団 で 得 られ た9個 の 最 適 解

を残 った1個 の 集 団 に入 れ 、最 終 的 な 最 適 化 を行 い 、これ に よ り得 られ た 解 を最 終 的 な 最適

解 とす る 。合 計10回 の 最 適 化 が 行 わ れ るが 、そ の 全 て で 最 大 世 代 交 代 回 数 は2000に 固 定 し

て お く。各小 集 団 に よ る 最 適 化 で の 総 探 索 点 数 の 最 大 値 は100×2000=200000(=2×105)

で あ り、小 集 団 に よ る最 適 化 は10回 行 わ れ る た め 、 総 合 的 な総 探 索 点 数 の 最 大 値 は こ の

10倍 、2000000(=2×106)と な る 。 こ の 最 適 化 法 に よ る 結 果 を表6.19に 示 す 。 そ れ ぞ れ
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図6.5=表6.15に 示 すS一 シス テ ムパ ラ メー タか ら計算 され る時系列 デー タ。(A)表6,15の パ ラメー

タか ら計 算 され る時系 列デ ー タ。(B)表6.15の パ ラ メー タの うち、α1を0.0に 設定 して計算 され る

時系 列デ ー タ。(C)表6.15の パ ラ メー タの うち、α4を0,0に 設 定 して計算 され る時系 列デ ー タ。い

ずれ の場 合 も、各 状態 変 数 の初期 値 は 、Xl=0.10;X2ニ0.12;X3=0.14;X4=0.16;Xs=0.18

であ る。
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表6.16:遺 伝子 ネットワークのための最適化条件。

要素 数5

サ ンプ リング ポ イ ン ト数50

サ ンプ リング 時 間[0 ,0・5]

デ ー タセ ッ ト数3

ai及 び β2に対 す る探 索 範 囲[0,20.0]

gη 及 び 砺 に対 す る探 索 範 囲[-3.0,3.0]
一 世代 あ た りの個 体数5000

突 然 変異 率 を変化 させ る まで の世代 交代 回数2

骨 格構 造 化 閾値0・05

骨 格構 造 化 回数1回 の世代 交代 につ き1回

最 大 世代 交 代 回数400

使 用 した乱 数 正規 分布 乱数

表6.17:遺 伝子 ネットワークの最適化。1回 の最適化 について、途中の第78世 代での値 と最適化

が終了した第266世 代での値を示す。第78世 代で得 られたS一システムパ ラメータの値は表6.18に

示す。第266世 代で得 られた個体 のS一システムパラメータは完全 に表6.15に 示す ものと一致して

いるため、相対 二乗誤差 は0で ある。

世代 交代 数78266

デ ー タセ ッ ト数33

総探 索 点数3900001330000

CPU時 間(sec.)1154439368

1点 あ た りの相 対 誤差3.54×10-40
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表6.18:表6.17に 示 す78回 の世代 交代 で得 られたモ デルのS一 システムパ ラ メー タ。各 パ ラ メー タ

につ い て、そ の符号 お よびゼ ロか非 ゼ ロか は、表6,15に 示す オ リジナル のモデル と一致 して い る。

iαigi19i29i39i49iSβihilhi2hi3hi4hiS

116.280.00.01.070.0-0.0810.02.00.00.00.00.0

210.02.00.00.00.00.010.00.02.00.00.00.0

310.00.0-0.10.00.00.010.00.0-O.12.00.00.0

48.550.00.02.090.0-1.0110.00.00.00.02.00.0

510.00.00.00.02.00.010.00.00.00.00.02.0

表6.19:一 つ の集 団 に よる最適 化 と、10個 の小 集 団に よる最適化 の比 較。方 法1は 表6,16に 示す

条件 で の 、一 つの集 団 に よる最 適化 の結 果で あ る。方法2は10個 の小 集団 に よる最適 化 で 、個体

数が100で あ る こ と、最大 世代 交代 回数 が2000で あ る こ と以外 の最 適化 条件 は表6.16に 示す通

りで あ る。 方法2で のCPU時 間 は、10個 の最 適化 に要 したCPU時 間の合計 であ る。それぞ れ

20回 の試行 の平均 であ る。

方 法1方 法2

平 均CPU時 間(sec.)1096327.6

平 均 評 価 値1.0811.028

一 点 あ た りの 平 均 相 対 誤 差(×10-2%)6.056.36

平 均 総 探 索 点 数33622280006

20回 の 試 行 の 平 均 で あ り、 個 体 数 と最 大 世 代 交 代 回 数 以外 の 最 適 化 条 件 は 表6.16に 示 す

通 りで あ る 。 一

小 集 団 に よ る 最 適 化 で は 、・0個 のiJ・集 団 に よ る最 適 化 に要 したCPU時 間 の 合 計 が ・一

つ の 集 団 で の 最 適 化 に比 べ る と約1/3に な って お り・総 探 索 点 数 で は 約1/4に な って い る ・

9個 の 集 団 に よ る 最 適 化 を並 列 で 行 わ な くて も、 約3倍 の 高 速 化 が で きて い る 。

89



第7章 結論

ここでは、2個 の要素が相互作用 を行 うネットワークと、典型的な構造の遺伝子ネットワー

クに対 して、S一システムで記述 された数理モデルから時系列データを計算し、その時系列

データをもとに構造推定を行った。前者では与えられる時系列データとの相対二乗誤差

の和が同程度のモデルが多数得られることがあり、この問題が逆問題であることが示され

た。これに対 して、遺伝的アルゴリズムを改良したアルゴリズムにより、もとの数理モデ

ルと同じ構造を持つモデルを得ることができた。これにより、逆問題を解決するアルゴ リ

ズムを開発 した、ということができる。遺伝子ネットワークに対しても、同様にもとの数

理モデルと同じモデルを得ることができた。
一般的に用いられる、単純な遺伝的アルゴリズム(SimpleGA、SGA)に 対する、ここ

で行 った改良についてその効果を考えてみる。

まず実数の表現形式であるが、最適化に要する総探索点数は一世代あた りの個体数と世

代交代回数の積で求められ、これは浮動小数点方式と符号なし整数方式とでは、符号なし

整数の方が少ない探索点で最適化を行えることが示された。また得られる個体から計算さ

れる時系列データと、与えられるデータとの相対二乗誤差の平均は、おおよそ1:1.3で 、

他の例での評価値 のば らつ きを考えると、これは差はあまりないと言える。これらの表現

方法による差は小 さいが、しかしこれは、系が大 きくなり(要 素数の大 きな系 、つ まり最

適化す るS一システムパ ラメータの個数が多い最適化)、かつ探索が さらに局所探索的にな

ると差は大きくなると思われる。つまり極小点の近傍に個体が集中してきた場合、浮動小

数点方式では第4.1章 に述べるハ ミング距離 とユークリッド距離の差が大 きくなり、交叉

によって極小点への収束することが期待できなくなる。つまり交叉がユークリッド空間で

の局所探索にならず、大域探索的になることになる。したがって局所探索は突然変異のみ

によることになり、極小点への収束は遅 くなる。これは要素数が大 きな系を対象とした場

合、特に顕著になって くると思われる。要素数が多 くなるにつれ、探索空間は爆発的に大

きくなる。しかしGAに おける個体数をそれにしたが って爆発的に大きくするわけにはい

かないため、探索空間の大きさに対する探索点の個数の割合は・小さくなってい くことに

なる。これはすなわち、系が大 きくなるにつれ、次第に局所探索的にならざるを得ないと

いうことである。遺伝子ネットワークなどの生体内反応系は巨大であるため・現実の実験

90



デー タか ら最 適化 を行 お う とす る と きには 、これは致命 的な欠点 にな る可能 性が あ る。そ

のた め ・生体 内反応 系 に対 す る最 適化 には 、符号 な し整 数方式が よ り適 してい る と考 え ら

れ る。

符 号 な し整 数 を実 数 の表現 法 として用 い 、 さらに正規分 布 乱数 を導 入 した場 合 、一様

乱数 を用 い た場合 と比べ 、得 られ る個体 か ら計算 され る時系 列デ ー タ と、与 え られ るデ ー

タ との相 対 二 乗誤 差 の平均 は1:0.861で 、 これ もあ ま り差 はない と言 え る。 また総探 索

点数 の 比 も1:1.01で あ り、差 は小 さい 。 この場合 の特筆 すべ き差 は、 オ リジナ ルの構 造

が探 索 され たか ど うか で あ る。方 法3で は20回 の試行 に よ り、オ リジナル のモデ ルの構

造 を見 つ け る こ とが で きた。 これ は この アルゴ リズ ムが 逆 問題 に対す る有力で あ るこ とを

示 す。

次 に この場合 の、探 索 空 間の大 きさと、そ の中で 実際 に探索 した領域 の大 きさの比 を考

えてみ る・αlphaiと β歪の探 索範 囲は どち ら も[0,20]で 、探 索精度 を0.01と してい る。した

が って 一つ のalphaiま たは βゴに対 して 、20/0.01=2000点 の探索 点が あ り、これが 一つの

alphaiま たは βぜに対 す る探索 空 間の大 きさで ある。そ して αlphaiと β琶の総数は4個 なので 、

全 てのalphαiと β,に対 す る探 索空 間の大 きさは20004ニ24×1012点 であ る。同様 にg歪ゴお よ

びhijの 探 索 範 囲[-4,4]で 、各パ ラ メー タに対す る探索 点は800点 、gσお よび 幅 の総数は

8個 なので 、gijお よび 暢 に対 す る探 索空 間の大 きさは8008=224x1016と なる。したが っ

て、最適 化対 象 とな る探 索空 間全体 の大 きさは これ らの積24×1012×224×1016=228×1028

となる。 これ に対 して探 索 した点の総 数 は 、GAで 生成 した個体 の総 数で あ るが 、 これは

集団の個 体 数 と世代 交代 の回数 の積 で あ る。表6.3に 示す ように 、この値 はお お よそ1.1～

1.4×105で あ り、この表の方法3の 場合 では1.12×105で あ る。これ らの比 、つ ま り全探索空

間の大 きさに対 す る、探 索 した空 間の大 きさの比は、=228×1028:1.12×105fs6.3×1030:1

であ る。広大 な探 索 空 間の 中の 、ほ んの一部 の領域 のみ を探索 す る ことで 、オ リジナル の

構 造 を発見 す る こ とが で きた と言 え る。

評 価 関数 に よる違 い は、時系 列デ ー タの相対 二乗誤差 と、それ以外 の重み付 き相 対二乗

誤 差 と微 分 係数 の相 対 二乗誤 差 とで 、非常 に大 きな差が あ り、重み付 き相対 二乗 誤差 と微

分 係数 の相 対 二 乗誤 差 は この場 合 に は効 果が な い とい う結果 であ った。最適 化 の 目的は ・

時系列 デ ー タを再現 す るモデ ルの探 索 で あ り、最適化 に よ り得 られ たモデ ル につ い ては 、

時系列 デ ー タの再現 性 を問題 とす るため 、これ を直接 に表 現 しない評価 関数で は・ うま く

最適化 で きない とい うこ とで あ る。

次 に 、骨格 構 造 化 の効 果 を調 べ るた め 、そ の閾値 に よる影響 を調べ た ・ 閾値 の大 きさ

は 、得 られ る個 体 の評 価 値 には影響 が小 さい。つ ま りこれ は・局所解 の近辺 に存 在 してい

るで あ ろ うエ リー ト個体 の、ご く近傍 だけ を探 索 す るため・骨格 構造化 に よって探索 範 囲

の境界が 発 生 して も、そ の境界 が実 際 に探 索 されてい る領域 に関わ りに くい とい うことを
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示している。

与えるデータ数を増やした場合には、それによりオリジナルのモデルの構造を10%以

上の確率で得 ることがで きた。逆問題に対するアプローチとしては、効果的である。ある
1組 の時系列デー タに対 して 、それと一致する挙動を示すモデルは複数存在する。しかし
一致すべ き時系列データの組が複数になると

、その全てに一致する挙動を示すモデルの数

は減少する。時系列データの組数が変化したときに、その全てに一致するモデルの個数が

どうなるかは問題によって変化し、見積もりは困難であるが、データの組数の増大にとも

ない・全てを満たすモデルの個数が単調減少することは予想される。データ組数が増えた

結果、それら全てを満たすモデルがただ一つになれば、これは逆問題ではない。ここでの

逆問題は、挙動が一致するモデルが複数存在し、二乗誤差のみを用いた最適化では複数の

最適解のうち、どれがもっとも望ましいものであるかを判定できないことである。しかし

評価関数が二乗誤差のままでも、データ組数を増やすことで最適解の個数を減らし、逆問

題的な性質を減らすことがで きることを、ここでの結果は示している。

集団の個数を複数とした場合、最適化時間に大きな向上が見られた。複数の集団を用い

ることで総探索点数およびCPU時 間はおお よそ1/2に なった。 また評価値 もより高い解

が得られた。前述したようにここでは並列処理を想定して集団を複数としたが、複数、こ

こでは10個 の小集団 による最適化の うち、9個 の小集団はそれぞれ全 く独立に最適化 し

た。これは計算機が複数ある場合に、それぞれ同時に最適化することができるということ

であり、そうした場合には、ここでは9回 連続 して行った最適化 を、1回 分の時間で行 う

ことがで きる。そしてその後に1回 の最適化 を行 うため、最適化の実時間は2回 分の時間

で済むことになる。ここで示した結果では、最適化1回 あた りの平均CPU時 間は約3168

秒であ り、2回 分では6336秒 となる。これは一つの集団による最適化の約1/9で あ り、約

89%の 時 間を短縮で きることになる。より高速な最適化を行うためには、もっとも簡潔で

高効率な方法であると言える。さらに複数の最適化により得られた複数の最適解は、一般

に異なる構造を持つ数理モデルである。ここでの最適化問題は逆問題であるため、もとよ

り唯一の解を特定するには情報が欠如していることから、最終的に解を一つだけ報告する

ことにすると、他のネットワーク構造を無視することになり、場合によっては有力な情報

が失われることになる。ここでの方法における最終的な最適化を行う前に、複数得られて

いる最適解候補をユーザーに提示することで、有益な情報をユーザーが得られやす くなる

ことが考えられる。

最後に遺伝子ネットワークに対して行った最適化では、複数のデータセットを用いるこ

とで、ネットワーク構造を特定することができた。最適化対象としたS一システムパ ラメー

タは、モデルの一部であるが、この結果は現実の系への適用の可能性を示すものである。

最適化の目的がネットワーク構造の探索であることを考えると・表6・17に示す第78世 代

92



で構造の探索はすでに終了した言える。第78世 代か ら最適化が終了す る第266世 代 まで

は局所探索に よるパ ラメータ値の決定が行われていると考えられる。つまり、終了条件を

系の特徴などに応じて適切に設定することにより、この場合の第266世 代 まで最適化を行

わな くて も、早期に探索を終了し、最適化時間を短縮することができると思われる。

現実の実験によるデータに、ここで開発した最適化アルゴリズムを適用して未知のネッ

トワーク構造の推定 を行お うとする際には、データに大 きな測定誤差が含まれているこ

とが多いため、ここで行っているような精度での最適化はあまり意味がないことも考えら

れる。
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第8章 総合考察

開発 した ア ルゴ リズ ムが 、逆 問題 の解 法 として有効 で あ るこ とをこれ まで示 して きたが
、

現 実の生 体 内反応 系 に適 用 す るに は、 まだ明 らか で ない点が 多い 。そ の一 つが 大規模 な系

に対 す る最 適化 で あ る。 ここで は最 適化パ ラ メー タ数が12の 最適化 しか行 っていな いが 、

実在 の系 で は 数万 の桁 にな る。 そ こで まず 、2値 論 理 ネ ッ トワー ク と、 ここで 開発 した手

法 を組 み合 わせ て最 適化 を行 っ た例 を示 す[9]。

この例 で は 、要素 数30の 、遺伝 子 ネ ッ トワ ー クを想定 した ネ ッ トワー クに対 して構 造

最適化 を行 った 。お お まか な手順 は 以下 の よ うになる。(0)遺 伝 子 ネ ッ トワー クの 、発 現

量測 定結 果(時 系 列 デ ー タ)を 用 意 す る。(1)2値 論理 ネ ッ トワー クでモ デ リング し、測 定

結果か らは論 理 的 に は遺 伝子 間の制御 の順 序 関係が特 定 で きない遺伝子(ル ープ構 造 など

に な ってい る場 合 、これ らの 遺伝 子 を同値 類 と呼 ぶ)を グル ー ピングす る。(2)同 値 類 に

対 して 、サ ンプ リングポ イン トが複 数 あ る時系 列デ ー タを用意 し、開発 した最適 化法 を用

いてS一シ ス テ ムでモ デ リングす る。

最 適化 す るた め の情 報 は 、各遺 伝子 の 時系 列デ ー タ、お よび その総数が30個 で あ る と

い うこ とで あ る 。 まず 時系 列 デ ー タか ら2値 論 理 ネ ッ トワー クに よ り同値 類 とな る遺伝

子群 をグ ル ー ピ ング す る(図8.2(B))。 各遺伝 子群 間の相 互作用 の有無 は 、2値 論 理 ネ ッ ト

ワー クに よ り確 定 され る 。 しか し一つ の遺 伝 子群 内に含 まれ る遺伝 子 間の 相互作 用 は分

か らないた め 、 これ らに対 して こ こで 開発 した アルゴ リズ ム を用 い て 、最適 化 を行 う。 こ

うい った方法 を用 い る と、 ここで開発 した手 法 に対 して 、要素 数 を少 な く抑 える ことがで

き、 また その ため最 適 化 に要す る時 間 も短 くて済 むため 、すで に実用 的な アルゴ リズ ム と

して適用 す る こ とが で きる。適用 例[9][38]で は 、 まず 要 素数30の 系 をS一システ ムで記述

し、 これか ら、αiをi=1か らi=30ま で順 次0に 設定 して時系 列デ ー タを計算 す る こ

とで 、遺伝 子 を破 壊 して発 現 させ る実験(遺 伝 子 欠損株 に よる発 現 の有無 の観 察)を 想 定

した30セ ッ トの 時系 列 デ ー タ を用 意 した(図8.2左 部)・ そ して ・要素 数が30で あ るこ と

と、 この30セ ッ トの 時系 列 デ ー タの み を用 い て 、 まず2値 論 理 ネ ッ トワー クで最適化 を

行 った(図8.2(A)、(B))。 ここで得 られ た同値類 に対 して ここで 開発 したア ルゴ リズ ム を

適用 し、 図8.2(C)に 示 す ネ ッ トワー ク構 造 を得 た。 これ は もとの時系 列デ ー タを生成 す

るの に用 い たS.シ ス テムモ デル と同 じ もので あ る。つ ま り・2値 論理 ネ ッ トワー ク と組み
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図8.2=2値 論理ネ ットワークと組み合わせた手法で、遺伝子ネ ットワーク構造 を特定するための

手順 。まず遺伝子 ネ ットワークに含 まれ る各遺伝子 に対 して強制発現 、または発現抑制をした実

験 を行い、その発現量 を調べ る。そして(1)2値 論理ネッ トワークでモデ リングを行い・遺伝子を

同値類 としてグルーピングす る。(2)同 値類 に属する遺伝子の時系列データを用いて・ここで開発

したアルゴ リズムを用いてネットワーク構造 を最適化す る。(3)さ らに不明な構造に対 して・少数

の実験 を行 うことでネ ットワー ク構造を特定す ることがで きる・
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合わせた手法を用いることで、現段階で既に、構造解明を行うことができるアルゴリズム

であることが示されている。

しかし現実のネットワークに適用するには、問題点がまだ残されている。一つは実験技

術の問題で・現在は遺伝子の発現量の時系列データを得るのは非常に難しいということ

である。つまり個々で開発したアルゴリズムを適用するのに必要な情報は、実在の遺伝子

ネットワークから得られないということである。遺伝子ネットワークの構造解明のための

実験で・現在 もっとも注 目され、用いられているのはDNAマ イクロアレイ(ジ ー ンチ ッ

プ)で ある。これは・調べたい遺伝子(cDNA)の 塩基配列が既 に特定 されている ときに、

ある一時点での遺伝子の発現の有無を知る方法である。発現量を知ることはできない。2

値論理 ネ ッ トワー クによるモデ リングは、この実験手法を想定して開発されたものであ

る。現在は発現の有無だけしか調べることはできないが、発現量を知ることがで きるよ

うなDNAマ イクロアレイも開発 されつつある。これが実用化されれば、発現量の時系列

データを得ることがで きるものと期待されている。

実験技術による問題はもう一つある。測定誤差 とサンプリングポイントである。生体

内反応系を対象とした定量では、通常数十%、 場合によっては100%を 上回る測定誤差が 、

測定値 には含 まれている。ここで開発した最適化手法はおおよそ数%の 誤差で最適化して

お り、高精度であるとも言えるが逆に言うと、そういった細かい差を手がかりに最適化を

行っているとも言える。また開発したアルゴリズムの検証に用いた時系列データは、各要

素に対してサンプリングポイントが50点 あったが、現実の測定では10点 以下であること

も少な くない。サ ンプリングポイントが少ない場合は、相対誤差を用いた評価関数が、ど

の程度モデルの時系列データの再現性を反映しているか、信頼性が低 くなることになる。

しかし、サンプ リングポイン トが少なく、しかも大きな誤差を含んでいるデータに対し

て、データを補間して最適化アルゴリズムに与える時系列データの点数を増やすことで、

最適化できることを確かめている。その例では、要素数5の 遺伝子ネ ットワークを想定 し

た、オリジナルとなるS一システムモデルか ら時系列データを計算し、データを間引きし

てサンプ リングポイントを各要素につき10点 に減 らし、一様乱数で20%以 下のノイズを

デー タに加えた ものを、実験により得られたものと想定して用意した。これに対して3次

のスプラ イン補 間で 、データ点数を51点 に増や して最適化 した ところ、符号なし整数と

正規分布乱数を用いたアルゴリズムで、おおよそオリジナルに近い構造のモデルを得るこ

とができている。

そして最大の問題は、遺伝子ネットワークは巨大な系であることである・ここで解析し

た例は、開発したアルゴリズム単独では要素数2、2値 論理 ネットワークと組み合わせた

方法では要素数30が 最大 であ る。これに対 して生物での遺伝子の総数は数千から数万個

にのぼる。またDNAマ イクロアレイによる解析は、装置のしくみが単純であ り集積化し
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やすいため・遺伝子数が非常に多い場合でも、一度に発現の有無を調べることができる。

実験技術の開発が進めば・近い将来に同様の規模で、時系列データが得られるようになる
と考えられる。そういったデータに対して、ここで開発したアルゴリズムを何の改良もな

くそのまま適用して も、最適化、さらには逆問題の解決は困難であると考えられる。

もっとも簡潔で効果のある改良は、並列化である。ここでも様々な最適化条件に対して

複数回の最適化を行ったが、これをまとめて1回 の最適化 とすることである。開発したア

ルゴリズムによる1回 の最適化は、局所探索に外ならない.こ れを最適化の速度 を保 った

まま大域探索とするには、同時に複数の個体集団を生成し、それぞれ独立で最適化を行う

ことが考えられる。これにより得 られた複数の最適解は、それぞれ真のネットワーク構造

の候補であり、真のネットワーク構造を実験により確かめるための助言となりうる。さら

に、得 られたネットワーク構造の候補をもとに個体集団を生成して最適化を進める、最適

化の進行中に、個体集団間でエ リー ト個体を交換するなどの方法 も考えられる。これは

GAに おいて島モデルと呼ばれるアルゴリズムであり、現在その有効性を検証中である。

S一システムパ ラメータの総数は、要素数をnと するとき2n(n+1)個 とな り、要素数(系

の規模)の 増大 に ともなって、0(n2)で 増 えてい く。これは探索空間の次元が0(n2)で 増

えてい くとい うことで もあ り、探索空間を格子状に区切ったとしても、探索空間の大きさ

(格子の交点の個数)は0(n2)乗 で増 えてい くということである。これをそのまま受け入れ

ると、現実の遺伝子ネットワークに対する最適化は不可能である。しかし、実際には系の

大 きさはおおよそ0(n)で 増えてい くと考え られ る。これは、系に含まれる各要素は、ご

く少数の他の要素とだけ、直接に相互作用を行 うと考えられるからである。つまり遺伝子

ネットワークでは、ある遺伝子は他の数個の遺伝子の発現にのみ関わっている、というこ

とである。多数の遺伝子の発現を直接制御する遺伝子やタンパク質も、もちろん存在する

が、その個数はやはり、ご く少数であると考えられる。この直接に相互作用する要素の個

数をある一定数 、4以下であ るとす ると、要素iの 変化速度 を記述するS一システムの指数

係:ftgijお よび 砺 の個数 は、A以 下 となる。そ うす ると系 を構成する要素が1個 増える

ごとに、系全体 を記述す るS一システムの指数係数の うち、非ゼロのものがAず つ増えて

い くことになる。これにより骨格構造化を改良することができる。つまりある閾値以下の

指数係数をゼロにすること、および指数係数のうち絶対値の大 きなものから孟以外はゼ

ロにすること、である。しかしこの方法は、構造が未知である系に対して適用するには不

用心であ り、真の構造では小 さな指数係数で表現される相互作用が、骨格構造化の閾値を

大きく設定してしまったために見つからな くなってしまうのと同様の問題を引き起こすた

め、適用するには、ある程度ネットワーク構造について予測がついている場合などに限ら

れる。

現在は数理モデルはS一システムで表現 しているが 、これはあらゆる相互作用ネットワー
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クモデルを表現できる反面・パラメータ数が非常に多いという欠点を持つ.そ こで、巨大
な系 に対 しては異なった形式の数理モデルを導入することも考えられる。しかし構造が未
知である系を表現するためには、全結線モデルであることが必要であり、S.システムより
も簡潔な表現はむずか しい。簡潔なモデルはすなわち表現の自由度が低いためである。し
たがってこういったアプローチは、ネットワーク構造が予測されている場合などに有効で

ある。モデルを記述するパラメータ数が少なくなれば、開発したアルゴ リズムによる最適

化はS一システムの場合 よ りも容易であると考えられる。また勾配法などの解析的手法が

有効であることもあ り得る。ここには示していないが、解析的手法とGAを 組み合わせた

アルゴ リズムでは、最適化するS一システムパ ラメータの個数が10個 を越えるような場合

には、最適化が困難であった。しかし解析的手法は局所探索としては、GAに 比べてはる

かに高速 、高精度な最適化法であ り、これを適用することができれば、非常に有効なアル

ゴリズムとなり得る。解析的手法は目的関数の形状により、速度や精度が大きく影響され

るので、GAで 発生 した探索点か ら目的関数の形状を推測し、適用する解析的手法の種類

や適用の可否を判断する手法を開発し、ここで開発した手法、これを並列化した手法と組

み合わせることで、大規模な系に対して高速な最適化手法を構築できるものと思われる。

また前章で触れたように、逆問題に対して最終的に得 られる解を、計算機アルゴリズ

ムで唯一に特定してしまうことは、ユーザーの判断を誤らせる原因となることがあ り得

るため、複数の解をユーザーに提示することが有用である。つまり、実験における測定誤

差が数十%、 あるいは100%を 越えることが しば しばあることを考えると、誤差数%に な

るまで最適化 を行 っても、意味がないことがあり得る。測定誤差が全 くランダムに含まれ

ている場合には、補間を用いることで最適化精度を上げることができることは確かめて

いるが、実験環境によっては、様々な傾向を持った、全 くのランダムではない誤差が観測

値に含まれている場合がある。そう言った場合には、系の特徴から適切な骨格構造化の閾

値を設定し、データセット数を複数与え、最適化の終了条件を、相対誤差がある設定値に

到達するまでなどと設定することで、最適化を早期に終了し、多数の複数回の最適化を行

うことが考えられる。この場合に、得 られた多数の最適解の中に、同じ構造が複数個現れ

ていれば、その構造は真の構造である可能性が高いと考えられる。そう言った構造が複数

あれば、それらは真のネットワーク構造への候補であるとすることができる。そして・そ

れらの問の構造を違いから、どれが東の構造であるかを特定するための最小限の実験で、

真の構造を得ることができる。つまりこのアルゴリズムによる1回 の最適化だけで完全に

最適化、構造推定を終えてしまうのではな く、ユーザーによる時系列データの観測、それ

に基づ くネットワークの真の構造への複数の候補の提示、候補から真の構造を選び出すた

めの実験の計画と実行 といった、ユーザーと最適化プログラムのや りとりによる構造の解

明が、現在のアルゴリズムが、もっともよく貢献できる使い方であると思われる。また現
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在 ・すで に解 明 され てい るネ ットワー ク構 造 をデ ー タベ ース化す る研 究 、作 業 も行 われ て

い る。 こ うい ったデ ー タベ ース を利 用す るこ とがで きれば
、最適化 対象 とな る系 の部 分的

な局所 構 造 に対 して 、あ らか じめ構造 を仮定 した り、あ りえない構 造 を探 索範 囲か ら外 す

こ とな どで 、解 の候 補 を絞 り込 む こ とが で きる。これ は人工知 能の分 野で研 究 されて い る

エキ スパ ー トシス テ ム と呼ばれ る もの と似 た し くみで あ る。エキスパ ー トシス テムは医療

診 断 シ ス テ ムな どへ の応 用が 研 究 され て い るが 、本研 究 で 開発 した アル ゴ リズ ム を推 測

エ ンジ ン として 、ネ ッ トワー ク構 造 のデ ー タベ ース を知識デ ー タベ ー ス として用 い るこ と

で 、大 規 模 ネ ッ トワー ク構 造 の診 断 シス テム とい った もの を構 築 で きる と考 え られ る。
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付 録Aプ ログラムの概要

A.1プ ログ ラムの使 用 法

ここでは・プログラムに対する入力の用意の仕方、出力の内容、プログラム実行中の動

作について述べる。

プログラムに対する入力は、最適化の情報源 となる系の要素数 と各要素の時系列デー

タ、および最適化手法を制御するパラメータ群の二つに大別される。前者には、あらかじ

め構造が予測 されている場合に、それを乱数で作成するGAの 初期集団に混ぜ るために、

初期推定 として与えることも含まれる。GAの 個体数や突然変異率など、骨格構造化の閾

値などは後者である。

プログラムの出力は、必要となるのは最適化されたS一システムパラメータのみである。

それに付属して、プログラムの実行時間やGAの 世代交代の回数なども出力す る。また最

適化中には、現在の世代交代の回数、エリート個体の評価値なども出力する。

入力はすべて、UNIX上 の ファイルを用いて行 う。出力はプログラムの実行環境の標準

出力を用いる。このためプログラムの実行には、初歩的なUNIXオ ペ レーテ ィングシス

テムの知識 を要する。

A.1.1入 力

入力す る事項は全てファイルに記述しておき、プログラムの起動時にファイル名をコマ

ンドライン引数として与えることで入力する。ファイルはテキストファイルであり、1文

字で1バ イ トの数字 とアルファベ ットのみを用いる。これにより、利用者は一般的な計算

機操作の知識のみで入力ができることになる。またほかのプログラム(JavaやGUIを 用

いた別の最適化プ ログラムなど)と の連携や、このプログラムのほかの計算機またはほか

のオペレーティングシステムへの移植を容易にする。

入力ファイルはviやemacsな どのエデ ィタを用い るなどして、適宜作成する。ファイ

ル中の各事項は行単位で記述 される。行の先頭が#の 行は、無視 され る。そのため備考

などを記入するために使 うことができる。そこを含め入力ファイル中には、多バイト長の
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文 字(日 本 語 な どのい わゆ る2バ イ ト・ または全 角の文 字)を 用い る ことはで きない。 また

アル フ ァベ ッ トの大 文字 と小 文 字 は 同一視 され る。行 の先 頭お よび行 末 には余分 な空 白文

字 が入 ってい て もよい ・空 白文字 とは 、スペ ー ス文字 お よび タブ 文字で ある。改 行文字 は

デー タの区切 りとして扱 われ る。

基 本 的 な最適 条 件

ファ イル先 頭 の3行 は 、系 に含 まれ る要素 の個数 、時系 列デ ー タのサ ンプ リングポ イン

トの 数 デ ー タセ ッ トの数 で あ る。 これ らは順 不 同で あ る。 それぞれ はキ ー ワー ドと、数

字 の組 で 記述 され るが 、それ らの 間 には一つ または複 数 の連続 す る空 白文 字 を挿 入す る。

要素 数 、サ ンプ リングポ イン ト数 、デ ー タセ ッ ト数 それぞ れの キー ワー ドはCHEMICALS、

POエNTS、N"UMBER-OF.SETSで あ る。具 体 例 は以下 の よ うにな る。

CHEMICALS2

POINTS51

NUMBEROFSETS3

これ は 要素 数が2、 サ ンプ リング ポ イ ン トは51点 、デ ー タセ ッ ト数 は3の 場 合で あ る。

最適 化 法 の制御 パ ラ メー タ

フ ァイル の先 頭 か ら4行 目以 降 には 、最 適化 法 を制御 す るためのパ ラメー タを上述 と同

様 に記述 す る。記述 され るパ ラ メー タは(括 弧 内 はキー ワー ド、記 述す る値 または文 字列 、

お よび 既定 値)は 以下 の よ うにな る。

最終 サ ンプ リングポ イ ン トで の時 刻(TIME.RANGE、 実数 、既 定値 な し)、 微 分方程 式 を

解 く際 の独 立変 数(時 間)の 刻 み幅(TIME.RESOLUTION、 実数 、既定値 な し)、GAの 個体 数

(INDIVIDUALS、 整数 、既定値 な し)、突然変 異率 の初 期値(MUTATエON」IATIO、 実数 、0.01)、

突然 変異 率 の最大値(MAX」curAT:ON.RATIo、 実数 ・0・99)・突然変 異率 を上げ るため に要 す

る、エ リー ト個 体 の評価 値が 変 化 しない まま経 過 した世代 交代 の回数(mTATエON.RAエSE、

整数 、10)、 乱 数 の種 類(RANDOM.TYPE・NORMALかOTHER・NORMAL)・ 骨格構 造化 を

行 う世代 交代 の 回数(cuToFF、 整数 、10)、 骨格構 造化 の閾値(cuToFF.vALuE、 実数 、o.2)、

最大 世代 交代 回数(couNT⊥ エMIT、 整数 、500)・ 実数 の精度(sEARcH-REsoLu'「loN・ 実 数 ・

0.01)、S一 シス テ ムパ ラ メー タ αiと β歪の探 索 範 囲(AB-SEARCH-RANGE・ 実数 ・10・0)・S一シ

ステ ムパ ラ メー タ95ゴ と 幅 の探 索範 囲(GH.SEARCH」 しANGE・ 実数 ・4・0)・一 つの要 素 につ

い ての0で ない 伽 または 砺 の個数(CONNECTIONS・ 整 数 ・系 に含 まれ る要素数 と同 じ)・
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最適 化 終 了 と見 なすた め の ・エ リー ト個体 か ら計 算 され る時系 列デ ー タ と与 え られ る時

系 列デ ー タの ・サ ンプ リングポ イン ト1点 あた りの相対二 乗誤差(ALLOWED
.ERROR、 実数 、

0・1)・GAの 選択 方 式(SELECTION・1か2・1(ラ ンキ ング戦略))
、ランキング戦略 を行 う場

合 の淘汰 圧勾 配(RANKING』 エVERSエTY、 実数 、1 .01)。 具体 的には、以下の よ うに記述 す る
。

TIME _RANGE3.O

TIME _RESOLUTIONO.05

1NDIVIDUAI.S10

MUTAT工ON _RATIOO.01

MAX_MUTATION _RATIOO.50

MUTATION _RAISE2

RANDOM _TYPEO

CUTOFFl

CUTOFF _VALUEO.5

COUNT_LIMIT50000

SEARCH_RESOLUTIONO.1

AB_SEARCH _RANGE5.O

GH_SEARCH」 しANGE2.O

CONNECTIONS2

LOCAL _OPT工M工ZEO

AI.LOWED_ERRORO

SEI.ECTIONl

RANKING_DIVERS工TY2.O

GAで の 選 択 方 式 で は 、1を 指 定 す る と ラ ン キ ン グ 戦 略 に 、2を 指 定 す る とル ー レ ッ ト戦

略 に な る 。 ま た探 索 範 囲 は 正 の 実 数 値 で 指 定 す るが 、αiと βゴは0以 上 指 定値 以 下 、gり と

暢 は 指 定 値 を αとす る と 、[一 α,α]が 探 索 範 囲 と な る 。

以 上 は す べ て1行 につ き一 組 つ つ 記 述 して い くが 、 以 下 の もの に つ い て は 、キ ー ワ ー ド

の み の行 に続 い て 行 列 の形 で 数 値 を指 定 す る。系 の 要 素 数 をnと す る と き行 列 はn×n+1

行 列 で 、 行 列 中 の 要 素 の位 置 は 、対 応 す る位 置 のS一 シス テ ム の パ ラ メー タ を表 す 。 つ ま

り第1列 と第n+2列 の 第i行 要 素 は そ れ ぞ れ αiと βハ 第1行 第2列 の 要 素 を左 上 とす る

n×n行 列 は9歪ゴを 、 第1行 第n+3列 の 要 素 を左 上 とす るn×n行 列 は 砺 を表 す 。

lll:li:!∴1:i:lili:一 〔α1911_91。 β1ん11_ん1。αn9π1...9nnβnんnl...んnn)
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最適 化 対 象 のS一シス テムパ ラ メー タ(OPTIMIZED」)ARAMETER、 要素 は1か0 、すべ て1)、

S一シス テ ムパ ラ メー タの初 期 推 定値(INITIAL -GUESS、 実 数 、既定値 な し)。具体 的 には 、

以下 の よ うに記述 す る(要 素数5の 場 合 の例)。

INITIAL_GUESS

lO.OO.00.00.00.OO.010.02 .00.OO.00.OO.0

10.00.OO.OO.OO.00.010.00.02.00 .00.OO.0

10.OO.00.OO.00.OO.010.OO.00.02.00.00 .0

10.00.OO.00.OO.00.010.OO.00.OO .02.00.0

10.00.OO.OO.OO.OO.010。00.00.00.OO.02.O

OPTIMIZED_PARAMETER

111111000000

111111000000

111111000000

111111000000

111111000000

この例 で は 、初期 推 定 と して αiと βゴはす べ て10.0、 島 はす べ て0.0、 砺 はhll=ん22=

h33=h44ニhss=2.0以 外 の 幅 はすべ て0.0と な ってい る。 また最適 化 され るパ ラメー タ

はaiとgη だ けで 、β と 幅 は初 期 推定 の値が その ま ますべ ての個体 にコ ピー され 、その

値 で 固定 され る。 したが って キー ワ ー ドOPTIMIZED」)ARAMETERで 最適化 すべ きパ ラ メー

タ を指 定 した場 合 、最適 化 され な いパ ラ メー タには 、適切 な値 をINITIALGUESSで 指定

してお か ねば な らない 。

時系 列 デ ー タ

フ ァ イル の 末尾 に 、時系 列 デ ー タを記述 す る。 時系 列 デ ー タの先 頭 には 、キ ー ワー ド

DATAの み の行 を挿 入 す る。 時系 列デ ー タは 、1行 につ きサ ンプ リング ポ イ ン ト1点 分 の

デ ー タを記 述 す る。 また行 頭 にはサ ンプ リング ポ イン トの時刻 を記述 す る・ したが って要

素数nの 場 合 、1行 につ き実 数値 がn+1個 、空 白文 字で 区切 られて並 ぶ 。あ るサ ンプ リ

ング ポ イン トにお い てデ ー タが あ る要素 とない要素が あ る場合が あ るが ・この場合 デー タ

が ない 要素 は負 の実数 を記述 して お く。時系 列デ ー タが負 のサ ンプ リングポ イン トで は ・

相 対 二乗 誤差 の計 算 を省 くこ とに してい る。プ ログ ラム内ではサ ンプ リングポ イン トの先

頭 時 刻 は0.0に 固定 してい るが 、これ も記 述 しなければ な らな い。 またデー タセ ッ トが 複

数 あ る場 合 には 、時系 列デ ー タのみ を連続 して記 述す る・この時系列 デー タよ りも後に記
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述 され てい る内容 は 、すべ て無視 され る。具 体 的 には以 下 の よ うにな る(要 素 数2、 デー

タセ ッ ト数3の 場 合 、サ ンプ リングポ イ ン トの最 終時刻 が3.0の 場 合)。

DATA

O1.51

0.061.5876455921.038707355

0.121.6660775661.095278963

...(中 略)...

31.2592871860.9784717043

011.5

0.060.97837786621.40954008

...(中 略)...

31.1491162041.714155469

01e-142

0.069.231021363e-151.573255722

...(中 略)...

2.942.857285362e-101.562164947e-05

33.632312509e-101.228842471e-05

デ ー タセ ッ ト数が3で あ るの で 、各時系 列 デ ー タの先 頭(サ ンプ リングポ イン トの時刻が

0で あ る行)が3行 が あ る。 こ こでの 各要 素 の値 を 、個 体 の評 価値 を計 算す るため に微 分

方程 式 を解 く際 の 、初期値 とす る。デ ー タセ ットが3の 場合 には、各 個体 につい て3つ の

初期値 の組 を用 い て 、微 分方 程式 を3回 解 く。その結果 と、ここに記述す る時系列 デー タ

との相対 二乗 誤差 か ら、個 体 の評価 値 を計 算 す る。

こ こで の最後 の行が 、入 力 フ ァ イル の末尾 で あ る。

A.1.2コ マ ン ド ラ イ ン オ プ シ ョ ン と 出 力

基 本 的 な動 作

プ 。グ ラ ム はGUI(G,aphi・alU・e・lnt・ ・face)を 徹 ない ・プ ログ ラムの起動 はUNIX

上の端末から、すでに緻 されているシェルプ・グラムがユーザーからの入力禦 ってい

る状態で、プ。グラム名を入力することで起動する・このとき・コマぜ 名に続けて入

欝綴纏論ゑ磁鮮璽診選諺瓢蕩不欝潔
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ザ ー か らの 入力 を受 け付 け られ る状態 で あ るこ とを示 す、 コマ ン ドプ ロ ンプ トで あ る。

%ssearchdata.bhv

こ こでssea=rchが プ ログ ラム名 、data.bhvが 入 力 ファイル名で あ る。これ らの名前は まっ

た く任意 で あ り、ユ ーザ ーが 自由に変更 で きる。 ここで は 、この例 に示 す名前 に固定 して

お く。

プ ログ ラム を上 記 の よ うに起 動 す る と、最適化 終 了 まで 端末 画面 上 には何 も出力 され

ず 、最適 化 終 了 と同 時 に 、エ リー ト個 体 の評価 値 とそのS一システ ムパ ラメー タを表示 し、

プ ログ ラム を終 了 して コマ ン ドプ ロンプ トが 表示 され る。上記の例 で要素 数が2で あ る場

合 、以下 の よ うにな る。

%ssearchdata.bhv

O.201818

3.2*O*1.8*3.3*1*1*

2.4*-1.8*-1.7*O.9*O*0*

%

最 後 の'/eはコマ ン ドプ ロ ンプ トで あ る。0.201818が エ リー ト個 体 の評価値 、それに続 いて

エ リー ト個 体 のS一 シス テ ムパ ラ メー タが 表 示 され て い る。 どの数値 が ど のパ ラ メー タの

値 で あ るか は 、第A.1.1章 で示 す とお りで あ る。 こ こで は系 の 要素数が2で あ るためS一シ

ス テムパ ラ メー タは2行 で 表 示 され 、gl1=h21=h22=0.0、hl1=ん12=1.0で あ る。 ま

た921=-1.8と922=-1.7は 負 であ り、α1と β1は そ れぞ れ3・2と3・3で 似 た値 であ る。

α2=2.4、 β2=0.9で あ る。 この例が 示 す構 造 を図A.1に 示す 。

出力 され たS一シス テムパ ラ メー タの 数値 の末尾 の*は 、そのパ ラ メー タが最適 化対 象で

あ っ た こ とを示 す。 入力 フ ァ イル で キー ワー ドOPTIMIZED」)ARAMETERで 最 適化対 象 に し

ない 、 と指 定 され たパ ラ メー タには*は つ かず 、初期 推 定 の値 が その まま表示 され る。

プ ログ ラ ム を起 動 してか ら、最 適化 結 果が 出力 され る まで の 間 に 、端 末上 でC-cを 入

力 す る(計 算 機 のキ ー ボ ー ドの コ ン トロール キ ー(Controlあ る いはCtr1)を 押 した ままc

を入力 す る)と 、プ ログ ラムは以 下 の文字 列 を端末 の画 面上 に 出力 し、ユ ーザ ーか らの入

力 を待 つ 。
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図A.1:も っ とも簡潔 な起動方法 とその出力 の例 に示す、最適化 されたS一システムパ ラメータが

示す系の構造。パ ラメータg琶ゴとhi」Jが表す直接の相互作用 とその大 きさを左図に示す
。太い矢印

は、要素の左側が その要素の生成過程 、右側が分解過程を表 し、その中に書かれている数値は、系
を微分方程式で記述 したときの係数であ り、S一システムパ ラメー タの αiとβ歪である。パラメータ

値がO.Oで あ るところは直接の相互作用がない と考えられるため、それを省 くと右のようになる。

要素X2は 一定の速度で分解 され、XlとX2は それぞれがXlの 分解 を促進する
。X2はXlの 生

成 を促進 し、X1とX2は それぞれX2の 生成 を抑制する。

以 下 の 中か ら、や りた い こ とを選 んで くだ さい 。

1:一 番 い い個 体 の遺伝 コー ドを表示 す る

2:任 意 の個 体 の遺 伝 コー ドを表示 す る

3:現 状 報 告

4:一 番 いい個 体 の表現 型(濃 度変 化 の数値 列)を フ ァイル に落す

5:ま ちが って押 したの で 、続 きをそ の ま ま再 開す る

6:続 けて も し ょ うが な い ので 、終 了す る

〉

以 下で は この 表示 と入 力 を待 ってい る状態 を、選択 画面 と呼ぶ。下端 の行 に表示 され てい

る〉に続 けて 、1か ら6ま で の数字 を入力 す る。6を 入力 した場合 は、エ リー ト個体 の評価

値 とそ のS一 シス テ ムパ ラ メー タ を表 示 して終 了 す る。画面 上で は以 下の よ うにな る。

得 られ た最 良解:

0.272883

0.9*-1.6*1.2*O.8*0.5*O.9*

4.8*O*-O.7*3.9*-1.8*1.5*

末尾 の3行 は 、上 述 の出力 例 と同様 であ る。

1を 選 ん だ場 合 は 、エ リー ト個体 の評価値 をS一シ ステムパ ラメー タを表示 し、 また選択
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画面 を表示 して ユ ーザ ー の入力 を待 つ・ 具体 的 には以下 の ようにな る。

得 られ た 最 良解:

0.251949

1.6*-0.7*1.5*1.2*1.6*O .8*

3.9*O*-1.7*3.4*-0.6*-0.6*

以 下 の 中か ら、や りたい こ とを選 んで くだ さい 。

1:一 番 いい個 体 の遺伝 コー ドを表示 す る

2:任 意 の個体 の遺伝 コー ドを表 示 す る

3:現 状 報 告

4:一 番 いい個 体 の表現 型(濃 度 変化 の数値 列)を フ ァイル に落す

5:ま ちが って押 した ので 、続 きをその まま再 開す る

6:続 け て もし ょうが ない ので 、終 了す る

>

2を 選 ん だ場 合 は 、評価 値順 に並べ た時 の個 体 の順 位 を入力 す る。す る と、その個体 の

評価値 とパ ラ メー タが 表 示 され 、1を 選 ん だ と きと同様 に 、選 択画 面 に戻 る。

表 示 したい個 体 の順位 は?>10

0.OOOOOO

1.6*-O.7*1.5*1.2*1.6*O.8*

1.2*0*-1.7*3.4*-1.3*-2*

以下 の 中か ら、や りたい こ とを選 んで くだ さい 。

1:一 番 い い個 体 の遺伝 コー ドを表 示 す る

2:任 意 の個体 の遺伝 コー ドを表示 す る

3:現 状 報 告

4:一 番 いい個 体 の表現 型(濃 度変 化 の数値 列)を フ ァイル に落す

5:ま ちが って押 した ので 、続 きをそ の ま ま再 開す る

6:続 けて もし ょうが ない ので 、終了 す る

>

3を 選んだ場合 は、その時点でのGAの 集団の各個体の評価値 について・最大・平均・

分散、微分方程式が解けない(評 価値が0.0の 個体)の 数を表示 し・それに続いて要素数・

サンプ リングポイント数、GAの 個体数、その うち微分方程式が解ける個体の個数・その
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時 点で の世 代 交代 の 回数 、そ の時 点で の突 然変 異率 、骨格構 造化 の閾値 、骨格構造化 の頻

度 、世代 交代 の最大 回数 を表示 す る。具 体 的 には以 下 の よ うに なる。

1:統 計 的デ ー タ

最優 秀 の個 体 の 評価 値:O.251802

評価 値 の平 均:O.045897

評価 値 の分 散:O.OO5645

(ExceptOvaluedindivuduals.

2:パ ラ メー タ

反応 種 の数:2

タ イム ステ ップ数:51

個体 数:100

(そ の うち微 分 方 程 式が解 け る もの:73)

現在 まで に重 ねた 世代 数:7

突 然 変異 率:O.010000

カ ッ トオ フの値:O.500000

カ ッ トオ フは何 回お きか:1

世代 交代 の限界:20

以上 で現 状 報 告 を終 ります 。

遺 伝 コー ド を見 たい個 体が あ った ら、そ の番号 を入力 して 下 さい。な ければ リター ン

キ ーだ け を押 して下 さい 。〉

これ に続 い て 、個体 の番号 を入 力 す る と、その数 字 の川頁位 の個 体 の持 つS一シス テ ムパ ラ

メー タが 表示 され る。 これ は 、選択 画 面で2を 入力 した場合 と まった く同 じであ る。

選 択 画 面 で4を 選 んだ 場合 には 、 エ リー ト個体 の持 つS一 システ ムパ ラ メー タか ら微 分

方 程式 を解 き、それ に よ り得 られた 時系列 デ ー タを新 し く生 成 した フ ァイル に保 存 す る。

4を 入 力 す る と、そ の フ ァイル名 の入 力 を促 され 、 ファイル名 を入 力す る と、ふた たび選

択 画面 に戻 る。
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出力 す る フ ァ イル名 を入 力 して 下 さい>data

カ レン トデ ィレ ク トリの フ ァイルdataに 、微 分方 程式 を解 い た結 果 を書 き込 み ま し

た 。

以 下 の 中か ら、や りたい こ とを選 んで くだ さい.

1:一 番 い い個体 の遺伝 コー ドを表示 す る

2:任 意 の個 体 の遺 伝 コー ドを表 示 す る

3:現 状 報告

4:一 番 い い個 体 の表 現 型(濃 度 変化 の数 値列)を フ ァイルに落す

5:ま ちが って押 したの で 、続 きをそ の まま再 開す る

6:続 けて も し ょ うが ない ので 、終了す る

〉

この 例 で 指 定 した フ ァ イ ルdataに は 、 一 行 に1サ ンプ リ ン グ ポ イ ン トの 数 値 デ ー タが 書

き込 まれ る 。 一 行 に は 要 素 数+1個 の数 値 デ ー タが あ り、 第 一 カ ラ ム はサ ンプ リ ン グ ポ イ

ン トの 時 刻 で あ る 。 こ の よ う な 形 式 に よ り、様 々な グ ラ フ作 成 ソ フ トウ ェ ア を用 い て の プ

ロ ッ トが 非 常 にや りや す くな っ て い る 。 要 素 数2の 場 合 は 以 下 の よ う に な る。

0.OOOOOO1.5000001.OOOOOO

O.0600001.4837571.065829

0.1200001.4690201.115051

0.1800001.4425481.180978

0.2400001.4303751.203008

0.3000001.4187301.220059

0.3600001.4075281.233304

(以 下 略)

左 端 、0.000000、0.060000、0.120000と 並 ん で い るの が 時 刻 ・そ の 右 の1・500000・1・483757・

1.469020と 並 ん で い る の が 要 素1、 残 りが 要 素2と な る 。

選 択 画 面 で5を 入 力 す る と、以 下 の よ うに表 示 し ・何 もせ ず に そ の ま ま探 索 を再 開 す る 。

探 索 を 再 開 し ま し た 。
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str=(short*)calloc(ALL
_B工TS,sizeof(short));

exp=str;

man=str+EXP _BITS;

f。・(i=0;i・EXP -BエTS;i++)・ ・p[i]・(i・t)(・andO'Z2);

f。・(i=O;i・MANTエSSA .BエTS;i++)man[i]・(i・t)(。andO'/ ,2);

}

bsreal(realxx){

*this=xx;

}

};

#else

〃 探 索 範 囲 をULONG -MAX個 の 小 区 間 に 分 割 し て 、 表 現 し よ う と す る 実 数 値 が そ の

〃 何 番 目 の 小 区 間 に 入 る か で 、 そ の 実 数 を 表 現 す る

externrealbs _upPer_range;

externrealbs _10wer_range;

classbsreal{

u皿signedlongintnum;

public:

reaユbs2real(void);〃 実 数 型 へ の 型 変 換

bsrealrea12bs(rea1);//実 数 型 か ら の 型 変 換

operatorrea10;//実 数 型 へ の 型 変 換

intoperat。r=(bsrea1);//代 入 演 算 子

intoperat。r+=(bsreal);//代 入 演 算 子

intoperat。r-=(bsrea1);//代 入 演 算 子

intoperator=(rea1);//〃

intoperator+=(rea1);//〃

intoperator-=(rea1);//〃

//以 下 の 二 つ は 遺 伝 的 操 作 で 直 接bitstringを 操 作 で き る よ う に す る た め

friendvoidmakechild(genome*par1,genome*par2,genome*child);

friendvoidpoint_mutation(bsrea1*,int);

voidprint(F工LE*);

//bsreal型 の コ ン ス ト ラ ク タ

bsrealO{
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・tr=(・h。 ・t・)・all。 ・(ALL -BITS,・i…f(・h。 。t));

exp=str;

man=str+EXP _B工TS;

f。・(i=O;i・EXP -BITS;i++)・xp[i]・(i・t)(。andO'/
.2);

f。・(i=0;i・MANTISSA .BITS;i++)m・n[i]・(int)(。a。dO'/
,2)、

}

bsreal(realXX){

*this=XX;

}

};

#else

//探 索 範 囲 をULONG -MAX個 の 小 区 間 に 分 割 し て 、 表 現 し よ う と す る 実 数 値 が そ の

//何 番 目 の 小 区 間 に 入 る か で 、 そ の 実 数 を 表 現 す る

externrealbs _upPer_range;

externrealbs _lower_range;

classbsreal{

unsignedlongintnum;

public:

realbs2rea1(v。id);//実 数 型 へ の 型 変 換

bsrealrea12bs(rea1);〃 実 数 型 か ら の 型 変 換

operatorrea10;//実 数 型 へ の 型 変 換

intoperat。r=(bsrea1);//代 入 演 算 子

int。perator+=(bsreal);//代 入 演 算 子

intoperat。r-=(bsrea1);//代 入 演 算 子

intoperator=(rea1);//〃

intoperator+=(real);//〃

intoperator-=(rea1);//〃

//以 下 の 二 つ は 遺 伝 的 操 作 で 直 接bitstringを 操 作 で き る よ う に す る た め

friendvoidmakechild(genome*par1,genome*par2,genome*child);

friendvoidpoint_mutation(bsrea1*,int);

voidprint(F工1.E*);

//bsrea1型 の コ ン ス ト ラ ク タ

bsrea10{
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mlm=(1msig皿edlongint)0;//中 身 を0で 初 期 化

}

bsrea1(realxx)//引 数 が あ る と き は そ れ を 代 入

{

if(xx>bs -upP・r-rang・)…b・ 』pP・r -rang・;

if(xx<b・ -1・w・r.rang・)xx・b・ .1・w・r.rang・;

num=(unsignedlongint)ULONG
_MAX*

(xx-b・-1。w・r-・a・g・)/(b・ .upP・r-range-b・ .1。 ….rang・);

}

};

#endif

A.2.2genomeク ラ ス

GAに お け る個 体 を定義 す る クラス。S一システ ムモデ ル を定 義 す るパ ラメー タ と要素数

の他 、エ リー ト個 体 として世 代 交代 を生 き延び た回数 をageと い うメンバ変 数 に保 持 す る。

classgen。me{//個 体 を表 す染色 体 の 型

intage;〃 個体 の年齢(増 殖 回数)

public:

bsrea1**a;//S-systemの 係 数

bsrea1**b;//〃

bsreal***9;//〃

bsrea1***h;//ク

realp。int;//個 体 の 評 価 値

voidcopy(genome*P);//*P=*this

v。idbirth(genome*p,gen。me*c);//増 殖 関 数 引 数:交 叉 の 相 手

voidmutation(bsrea1,int);〃 突 然 変 異 関 数

v。idsetinitia1(v。id);//各 遺 伝 子 に 値 を セ ッ トす る 関 数

voidprint(F皿E*.char*);//染 色 体 の 内 容 を 表 示 す る 関 数

friendvoidmakechild(genome*par1,genome*par2,genome*child);

friendintgnmdiff(genome*,genome*);

genorneO{
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inti,j,k;

realtmp;

age=O;point=O.0;

a=(bsrea1**)calloc(CHEM工CALS,sizeof(bsreal*));

b=(bsrea1**)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsrea1*));

g=(bsreal***)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsreal**));

h=(bsrea1***)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsrea1**));

if((a==NULL)Il(b==NULI.)ll(g==NULL)ll(a==NULL))

puts("AllocationError.曾1);

for(i=O;i<CHEM工CALS;i++){

a[i]=newbsrea1;

b[i]=newbsreal;

9[i]=(bsrea1**)calloc(CHEMICAI・S,sizeof(bsreal*));

h[i]=(bsrea1**)calloc(CHEMICALS,sizeof(bsreal*));

for(j=O;j〈CHEMICALS;j++){

9[i][j]=newbsrea1;h[i][j]=newbsreal;

}

}

setinitialO;

}

NgenomeO{

■nt■,」;

for(i=O;i<CHEMICALS;i++){

for(j=O;j〈CHEMICAI.S;j++){

deleteg[i][j];deleteh[i][j];

}

deletea[i];deleteb[i];

free(9[i]);free(h[i]);

}

free(a);free(b);free(g);free(h);

}

};
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