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自律的分散型計算としての分子計算
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1 研究目的と研究実施状況

分子計算には計算過程の物理的拘束や選択的ランダム性など, 自律性が由
来すると期待される魅力的な側面を有するものの, 現在の所は, ごく大雑把に
言えば, 塩基間の相補性を計算規則とする超並列シラミ潰し探索に留まって
いる. そこで, 分子計算の特徴を生かした分子プログラムの設計論の開発が焦
眉の課題であり, これが本特定領域研究を行う目的の一つであった.
分子計算の自然な見方の一つは個々の生体分子をエージェントとする自律

的分散型システムと捉えることである. このようにすれば, 分子計算をイン
ターネットなどの計算機ネットワークや群ロボットシステムなど他の分散型

システムと同じ観点から検討できるとともに, セルオートマトンやタイリン
グといった, 計算機科学者にとってなじみの分野で蓄積されてきた多くの研
究成果を自然に継承できると期待できる. これが九州-広島班の分子計算に対
するアプローチ方法である.
本年度は，基本的に各自で研究を進め，数ヶ月に一度設ける横森班との合

同会議で，各自の研究進捗報告，研究の方向性の確認を行う形で本研究課題

に取り組んだ．これは一昨年度，昨年度に確立されたスタイルである．今年

度は特に，横森班・本班共通の研究課題として取り組んでいる DNA設計問
題，またタイリングおよびグラフ書き換えシステムの観点に焦点を当てた形

で研究を進めた．なお，本班の活動状況の一端は本科研のホームページから

リンクされている九州-広島班ホームページに紹介されている．
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2 研究成果概要

本年度の研究成果のいくつかを概説する. 文献番号は次節に掲載する研究
業績リスト番号である.
先に，横森班との合同研究会を通して，DNA設計問題が共通の重要な研究
課題として捉えられていることを述べた．この重要な視点として，分子の二

次構造を特定し，その変化について理解することがあげられる．定兼，山下

は，分子計算における計算速度の見積もりのために，分子の二次構造の変化

をマルコフ過程とみなし，分子が安定状態に至るまでの時間の解析を目指し

た [1, 2].
一方，分子の反応性質/速度に強い関わりを持つと考えられているのが, 反

応におけるエネルギー障壁である. エネルギー障壁は,反応経路の中間物質
(分子)の最大の自由エネルギー値（の最小値）として定義される. 一般に分
子反応は原子数の指数サイズの中間物質を経て起こるため, 単純な探索でこ
のエネルギー値を求めるのは不可能である．小野，山下はエネルギー障壁を

求める問題を組合せ最適化問題として定式化し, 実用的な計算時間でこれを
求めるアルゴリズムを提案した [3]．
組合せ最適化はDNA配列設計のもう一つの側面である．朝廣は，DNA 配
列設計において，その最も基本的な制約条件である，ハミング距離，Gと C
の含有量，相補列とのハミング距離とそれらの組み合わせの条件を考慮した

配列設計アルゴリズムを提案した．いずれも貪欲アルゴリズムに基づいた単

純なアルゴリズムながら，長さの短い配列の設計においては，既知の方法と

遜色ない大きさの配列集合を出力することが分かった．また，理論的な複雑

さについての一考察を与えた [5]．配列設計問題に関しては，小野，定兼，山
下も取り組んでおり，局所探索に基づくアルゴリズムを用いて，既存手法よ

りも良い評価尺度を満たす配列集合の設計に成功している [4]．この他にも，
生物配列の解析に用いられる隠れマルコフモデルの，配列設計への適用可能

性についての調査も行っている [6]．
分子計算は，分子同士の局所計算（分子反応）から導かれる大域計算と捉

えることが可能である．溝口は局所計算を 1つのグラフの変換, 大域計算を
グラフの集合上の変換と捉え, 確率的に大域計算の性質を考察するための枠
組みとシミュレータを開発し提案している [7]. 量子セルオートマトンは，古
典的な遷移規則を厳密に定義したセルオートマトンを，緩やかな遷移規則へ

と拡張したという側面を持つ．これに対する挙動の確率的評価を行ったのが

文献 [8, 9]である. これは，同じく緩やかな遷移規則に基づく分子計算を解析
するのに有用と考えられる．また，分子計算の超大規模性を擬似連続と捉え

る立場がある．セルオートマトンのような（有限）離散系のシステムを，連

続系の微分方程式の超離散化に基づき解析し，知見を得ている [10].
貞廣はタイリングを考察している．Winfreeたちは誤ったタイリングも多
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くの場合に自動的に訂正されるような機能を持った DNAタイルの設計とそ
の訂正メカニズムを提案している. この際，DNAタイリングは確率的に起こ
るため，生成されるタイリングの成す分布を解析できることが望ましい．あ

る種の一次元力学系から生成される平面の準周期性をもつタイル貼りの基本

的な性質について調べることにより，この分布に関する知見を得ている [11].
櫻井は一方向性関数と分子現象の非可逆性に関する調査研究を行った．Adle-

mannは分子の非可逆現象をモデルに一方向性関数の理論を展開している．櫻
井は，特に一方向性ハッシュ関数の分類と性質の観点から分子現象の非可逆

性に関する調査を行っている [12, 13].
藤田は，進化的計算に DNA計算を利用するための具体的な手法について
研究をおこなっている．今年度は、問題を DNA上にマッピングする際の問
題のひとつであるリンケージ同定問題に焦点をあて、組合せ最適化問題にお

けるオブジェクト間の関係の強さに注目した新しいリンケージ同定手法の提

案と評価をおこなった [14].
横尾は，分散制約充足／プランニングおよびメカニズムデザインに関する

研究を進めた. これらは，大規模分散システムとみなすことのできる「分子コ
ンピュータ」上での適用が期待される応用問題である [15, 16]. なお関連する
研究成果に対して，第二回学士院学術奨励賞が授与されることとなった．　

3 研究成果

前節で触れた結果に関する業績だけをリストアップした. 各人のそれ以外
の業績については各人のホームページを参照頂きたい.
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