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1 研究の背景・目的

【本研究の動機と背景】現在我々が利用しているコンピュータの能力には理論的かつ現
実的な意味において限界があることが明らかになっている．理論的には計算不可能性
の壁があり，現実的にはいわゆるＮＰとよばれる問題のクラスは実際的な時間内では
解けないと信じられている．これらの計算能力の限界を乗り越えるべく近年提案され
た新しい計算パラダイムのひとつが分子計算である．欧米をはじめ我が国においても
非ノイマン型計算メカニズムを強く志向する機運と相まって分子計算への期待は徐々
に高まり，ごく最近では不定形計算 (Amorphous Computing)をはじめとする新しい
超並列計算モデルや自然の行っている現象・原理に基づくいわゆる “ナチュラルコン
ピュテーション”(Natural Computation : NC)とよばれる新計算パラダイムの探究へ
と発展する広がりをみせている．
我々はこれまでの研究において，核酸塩基対の相補性による自律的会合，分子構造

の形態変化などの様々な生体分子反応を解析しそれらの知見をヒントとして，情報処
理のための新たな基本的計算機構の開発と分子計算モデルの提案を行ってきた．提案
した多くの計算モデルは従来の計算機と同等の計算能力（チューリング計算可能性）
を有することが証明され，実際に分子生物学的な基礎実験によりその実装可能性の一
部が検証されたものもある．また，細胞内の生体分子反応をモデル化した抽象化学反
応系にコンパートメントを導入することにより細胞計算モデルを構築しその計算能力
を理論的に解析してきた．
一方，分子計算の分子生物学実験におけるハミルトン経路問題や充足可能性問題

に対する解法はハイブリダイゼーションという分子反応や PCR増幅等の実験操作を
含んでいるが，それらの実行過程の信頼性はまだ低く反応特性の詳細な解析や基本操
作の問題点については不明な点が少なくない．したがって，上述の新規な計算モデル
の実装可能性を検証するためにも計算機シミュレーションシステムを開発し，人工的
な仮想分子などを用いることにより PCRなど DNAによる様々な生体分子反応や分
子計算モデルの挙動をシミュレートすることが必要となっている．この意味において，
分子反応系のための確率的あるいは近似的計算モデルとその解析手法に関する研究の
必要性が強く示唆される．
【本研究の目的】DNA，RNAの構造分子やタンパク質のような高次構造を持つ生体
高分子は分子認識（分子会合），自己組織化，形態変化などの生体反応・現象によっ
て目的をもった分子系を形成し機能を発現する．そこで，以下のような “自律的計算
スキーマ”を考える．まず充分な量の構造分子群からなる溶液（これをプログラムと
する）を仮定する．これに対して外部からある情報（これが入力である）が与えられ
ると，その入力に対する計算・演算の結果としてある特定の構造化分子を生じるとす
る．意図した構造化分子の形成がここでの計算の出力結果である．本研究の目的は，
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生体構造分子と生体化学反応系に関わる情報処理能力を計算理論的，アルゴリズム論
的な視点から “解析し設計する”ことである．すなわち，生体分子の構造とその機能
との関係を計算能力（あるいは情報処理能力）という視点から解析することにより，
基本計算ユニットの集合（基本構造分子群）と基礎となる計算原理（生体反応系）を
明らかにして，それらの組み合わせを基本とする体系的な分子計算の理論モデルを構
築することである．ここで計算に用いられる分子群は現実の分子のみならず仮想的な
人工分子も考案することにより，抽象的なレベルでのNC研究への貢献も視野にいれ
て研究する．さらに，ある問題を解く（ある機能を実現する）ために基本構造分子群
に属する各分子計算ユニット上にその問題をどのように符号化し制御すればよいかと
いう分子計算におけるプログラミング技法を研究する．

（符号化された）入力分子
↓

［（プログラム化された）基本構造分子群］===＞［（出力の）構造化分子形成］
　　　　　(分子反応)

2 研究成果概要

本年度の研究成果はふたつの分野に大別される．その概要を以下で述べる．（詳細は関
連する論文を参照されたい．）

2.1 自律的分子計算系のための基礎的考察

1.〈 自律的計算モデルの再考 〉 Adlemanによる有向ハミルトンパス問題 (DHPP)
に対する DNAを用いた解法を基本として幾つかの自律的計算モデルが提案さ
れ，自律的計算系の計算論的な万能性もよく知られているが，一般に，そこで
は分子配列の設計という問題が重要な要素を占める．本研究では，長さのみに
よる分子配列の設計法に関して探究し，有限オートマトンやDHPPなどがその
ような簡単な設計によっても解決されることを示した [1]．

2. 〈 挿入・削除システムの解析 〉 DNAを用いた計算モデルのひとつとして挿
入・削除システムが提案されている．これは特定のDNA配列がある認識部位に
おいて挿入されたり，削除される現象をモデル化したものであり，その計算能
力は万能であることが知られている．本研究では，このシステムが理論的に万
能性を保持しながらどこまで簡約化できるかを探究し，認識部位および挿入・削
除記号列の長さが共に１まで簡約化が可能であることを示した [2]．

3. 〈 挿入型計算モデルの研究 〉認識部位から数塩基離れた位置でDNA二重鎖を
切断する特殊な制限酵素と環状DNA鎖を用いた新しいDNAコンピュータの方
式について考案し，そのモデルの数学的解析を行った．その結果，計算モデル
が万能計算能力を有することを明らかにし，また文脈自由文法などを用いた構
文解析問題も効率よく解くことを示した [13]．さらに，転写，翻訳，代謝などの
細胞内分子反応メカニズムを用いた新たな分子計算方式の可能性を検討した．

4. 〈 分子配列設計法の考案 〉 構造分子の設計問題の最も基本的な課題として，
DNA分子の配列設計は避けて通れない重要な問題である．本年度は，構造分子
の設計・解析のための理論の構築のための副目標として，この配列設計の問題
に着手した．ハミング距離等をベースとした配列設計の理論では，配列の高速
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な評価が行えるため，比較的大きな配列空間を対象として，実験要求に適合す
る配列セットを探索することが可能である．しかしながら，ハミング距離等で
は，バルジループや内部ループ等の二次構造形成に対処することが難しい．そ
こで本研究では，ハミング距離等をベースにした設計手法で得られた配列セッ
トから，二次構造をできるだけ形成しない配列セットを抽出するための手法を
考案した [14, 15, 16]．

5. 〈 細胞内反応計算モデルの研究 〉 京大と共同研究を行い，抽象化学反応系
(Abstract Rewriting System on Multisets : ARMS)を用いて化学情報物質によ
る種間の情報伝達が介在する植物・食植者・天敵の３者生態系のモデル化を行
い，実験と合致する結果を得た．また，Max Plank Institute Chemical Ecology
と共同研究を開始し，京大のグループとは異なった３者系のモデル化を行った．
また，ARMSを用いて炎症反応をモデル化する研究を行った．炎症反応は風邪，
喘息，多臓器不全，脳梗塞，心筋梗塞などの重要な疾患の基礎となるものであ
るが，そのしくみは複雑である．だが，ARMSを用いることにより直観的かつ
容易にモデル化を行うことができた [17]．

2.2 並列計算系による分子計算シミュレータの設計と試作

分子計算系における局所的並列性をシリコン上で実装するために，ノードの多重集合，
膜とその階層化，リンク，グラフ変換の四概念に基づく新たな計算モデル LMNtalの
設計に着手し，基本設計をほぼ完了した [5, 7, 10]．また，Java を用いて試作処理系
のコンパイラとランタイムを実装した．LMNtalは

• 多重集合や会合概念をもった数多くの計算モデルの統合
• リソースコンシャスな計算の基本モデル

などを目指したモデルであり，今年度は上記に加えて他の計算モデルとの比較検討も
進めた．
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