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1 はじめに
生物は循環的な化学反応によって生命活動を維持している。

生物が生命活動を維持するには周りの様々な物質や環境に動
的に適応しなければならない。これは、周りの環境に適応出
来る化学反応のサイクルを持っている生物だけが生き残ると
いうことである。このような生物の適応システムはGA等に
代表される適応手法に近年利用されている。しかしGA等の
手法はパラメータ設定が困難であったり、問題によっては巡
回セールスマン問題のように適用させる仕組みが非常に複雑
になる [1]。そこで、これらの問題点を解消できるような手法
が必要と思われる。
上で述べたような化学反応サイクルが物質や環境に適応す

るという仕組みをGA等の問題点を解消できるような平衡化
(最適化)手法に利用できないかと考えた。このような人工化
学的な手法を最適化に初めて利用した例としては、CGAが
ある [2]。本研究では、抽象化学反応モデルを構築し、それを
様々な問題に適応させることで問題の平衡値 (最適値) を求
めることを目的としている。

2 自己再生産性 (Autopoiesis)

自己再生産性 (Autopoiesis)とは、自己の構成要素とそれ
らの間の関係を再生産するような概念である。生物を形作っ
ている化学反応から生み出される物質は恒常的に存在するの
ではなく、そのままでは劣化したり分解してしまうので生物
は絶えず化学反応によって自己を再生産して存在し続けてい
る [3]。
このような生物の再生産性は、化学反応がネットワークの

ように非常に複雑に絡み合って成り立っている。しかし、個々
の化学反応は脱水素反応AH2 +B ←→ A + BH2 のように単
純である。つまり、単純な分子同士の反応から成り立っている
化学反応サイクルを作成する事が、生物が持つ自己再生産性
を構成するには必要だと考えられる。このような単純な反応か
ら生物を形作っている化学反応サイクルを生み出すような先
行研究としては FontanaのAlchemy[4]が挙げられる。また、
適応的な変化を狙った先行研究としては抽象化学と進化的手
法を組み合わせたシステムを GPに応用した suzuki-tanaka
の GACSがある [5]。

3 化学反応ネットワーク
化学反応ネットワークは、物質と化学反応の関係を表した

ものである。例として循環的な化学反応ネットワークの一部
を取り出したものが図 1 1である。
循環的な化学反応ネットワークの中に存在する物質を図 2

のように関数の入力や出力として設定することで、関数の値
を良くするような入力物質を生成するネットワーク構造だけ
が再構築されるようになる。ネットワークと問題は１対１関
係になっており、１つのネットワークが問題に対して適応し
ていく形になっている。このようにすることで１つのネット
ワークが平衡化し、関数を最適値に収束する仕組みを作成出
来ると考えられる。
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図 1: 反応ネットワーク
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図 2: 化学反応ネットワークと問題の関係

4 問題適用方法
図 3が具体的な処理サイクルである。処理ステップ時間 t

において反応分割数が nのとき、与えられた反応規則と物質
によって n個の反応が行われる。n個の反応モデル中のそれ
ぞれの入力物質を物質→数値変換反応によって数値へと変換
する。次に、変換された数字を F(X)に代入し、n個分 F(X)
の値が出力される。n個の反応の中から最も良い F(X)の値
が出るXを選択する。その結果前回のXの値と比べ F(X)の
値が改善されている時は反応規則を書き換えず反応分割数も
書き換えない。逆に改善されていないときは書き換え確率を
高くし、反応分割数 nを増加させる。そして次ステップ t+1
へと進む。これは局所解に陥った際、探索範囲を広げる役割
を果たす。
このように書き換え確率を変化させ、反応分割数を変化さ

せることによって、F(X)の値をより早く最適状態に近づけ
ることを狙った。

5 化学反応モデル
化学反応ネットワークを利用するためには、抽象化学反応

モデルを作成しなければならない。先行研究で使われている
反応モデルには、様々なものがあるが、それぞれ物質量をモ
デルに導入したり、エネルギーを導入したもの等がある。今
回は抽象化学を最適化に利用するため、動きの複雑性を必要
としないようなシステムを構築した。
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図 3: 処理サイクル

今回作成したシステムは以下のようなシステムである

• 要素
要素は、物質の組合せを直感的に表現したり、物質の組
合せ順番を直接利用出来るようにした。

• 反応
反応は単純に左辺に組み合わせる要素を記述し、逆に右
辺に出来上がる物質を記述する形とした。また本システ
ムでは左辺右辺の物質量を保存した反応を作成した。

6 最適化システム

6.1 物質→数値変換
最適化する問題が連続値問題の場合、こちらが設定

した物質の物質量を問題へ入力する事とした。M =
{A, A, B, C, D, D, D, D} という要素があるとする。今回物
質 A を入力物質として選択した際、(A の物質量 × 3 → 入
力)という規則があった場合、問題への入力として利用され
る数値は 6ということになる。

6.2 評価方法

最適化問題では、問題へ入力した値がどれだけ問題の解に
近いかの評価が必要となる。しかし解が分からない問題に最
適化手法を利用する場合、どれだけ解に近いか等ということ
は分からない。そこでGA等の手法がとってるように幾つか
解候補を出力させ、解候補の中で最も最大 (最小) となるも
のが解に近いものとするといった評価方法を選択した。

6.3 反応書き換え方法

本手法では書き換え方により振舞が大きく変わってくる。
そのため書き換え確率は非常に重要なものだが、今回本手法
では探索範囲を大きくしようと狙ったため、書き換え確率に
よってランダムに反応を書き換える事とした。

7 実験

7.1 実験問題

今回実験的に本手法を２変数の最適化問題へと利用した。
実験問題は以下の様な設定とした。

• 問題設定
min(5(x2+y2)−8xy−18(x−y)+6sin(x+y)sin(x−y))
x, y の分解能:小数点第 5位
x, y の初期値:17.0-21.0

• 反応システム設定
初期反応分割数:20
書き換え確率:1パーセント (固定)
物質数値変換:x = (Aの物質量/100000)−10,y = (Bの
物質量/100000)− 10(固定)

7.2 実験結果
このような x, yの値の最適値を求める問題を本手法で行っ

た。図 4は本手法を適用した際のステップ数と F(x,y)の 500
回平均をとったグラフである。また手法としての振舞は、表
1にあるように本手法の振舞は完全にランダムなものではな
く、狙った最適化が可能であったと言える。ただし、準最適
解に陥ってしまうケースも試行 500 回中 121 回となってし
まった。
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図 4: ステップ数:F(x,y)の値の 500回平均

F(x, y)の傾きの平均 -8.744735
F(x, y)の傾きの標準偏差 0.001190

表 1: 結果の平均と標準偏差

8 考察
実験データから解への近付き方が想定していたものより緩

やかになってしまった。これは今回のシステム設定で実験を
行った場合、化学反応モデルの反応１つ１つが単純な写像と
なってしまい、総合的な振る舞いが山登り法等の既存研究の
最適化手法の組み合わせのようになってしまった。この問題
は、反応システム設定にある書き換え確率と物質数値変換を
反応ネットワークと同様に適応的に変化させていくことで改
善が出来るのでは無いかと考えられる。また作成したシステ
ムを組み合わせ最適化に応用する事が難しいため、現在組み
合わせ最適化手法に応用出来る反応システムの作成も行って
いる。
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