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グリッド技術を用いた進化系統樹推定の並列化

山 本 洋 � 中 田 秀 基 ����

下 平 英 寿 � 松 岡 聡�����

進化系統樹の推定では最尤法を用いた手法が最も優れた推定法の � つとされているが、最尤法の
計算量は大きく、種の個数が増えると系統樹の個数は莫大となるため全系統樹の尤度を求めることは
事実上不可能となる。系統樹の構成要素であるスプリットの尤度を最尤法によって計算し、スプリッ
トの尤度を用いた行列計算によって系統樹の尤度を近似計算する手法が提案されている。しかし、種
の個数がさらに増大すると、近似計算であってもすべての系統樹に対して行うことは困難になる。本
研究では、系統樹の推定を系統樹空間における探索問題とみなし、最適化手法を適用することで、近
似計算の対象となる系統樹の個数を削減する。また、グリッドミドルウェアを用いたマスタ・ワーカ
方式を採用し、尤度計算および最適化手法の並列実行を可能にした。生物 � 種の系統樹推定において
�� ワーカを用いた結果、 ���� 倍の性能向上が得られた。
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�� は じ め に

現在地球上に生息する全ての生物は � つの共通祖
先から進化してきたものであり、� 本の巨大な系統樹
の中のどこかに位置づけられるはずである。このよう
に多様な生物を系統樹の中に位置づけることが、進化
系統樹の推定である。生物の系統関係を明らかにする
ことは、多様な生物が進化してきた機構を明らかにす
るためにも必要なことである。
従来の生物系統学では、生物の形態を比較すること

によってなされてきたが、形態レベルでは客観的基準
が乏しく、結論が一致しないことが多かった。それに
対し、生物の ��� に代表される遺伝情報を用いた、
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客観的なモデルに基づいて推定を行う分子系統学の研
究がなされている。その最も優れた推定方法の � つ
が最尤法を用いた手法であるが、計算量が大きいため
小規模の問題にしか適用できいことが問題であった。
本研究では、最尤法による信頼性を保ちつつ、計算
効率の向上とグリッド環境への分散を行い高速化する
ことを目的としている。

�� 系統樹推定と問題点

系統樹とは図 � のような進化の分岐を表す木であ
る。最尤法では、図 � のような塩基配列などで表さ
れる生物の ��� 配列の座位配列 �� に対する系統樹
の尤度 ����� を計算し、その尤度の積

�
�
����� を

���配列から導かれる系統樹の尤度とみなす。�����
は非線形最適化により導かれ、反復法を用いて計算さ
れるため計算量が大きく、

�
�
����� の計算には種数

に応じて表 �の ���� 程度の時間がかかる。系統樹の尤
度を比較し、その尤度の大きいものほど系統樹として
の信頼性が高いと評価する。しかし、系統樹の個数は
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Seal Cow Chimp Rabbit Mouse OpossumHuman

図 � 系統樹

GC A THuman
Chimp
Seal
Cow
Rabbit
Mouse
Opossum

C ACC CCTACTCCTCATTGTACCCATTCTAATCGCAATGG

C A TC ACC CCTACTCCTCATTGTACCCAT CTAATCGCAAT GA C A

A TA C TCTC CT CA TT T CC AT CT TCGC T GA ATT TA A A A C A T CC CG

A TA C T T CTA TT T CC AT CT T GC T GA ATT A A A CGC T AA A T C C AT G

AA C T T TA T T CC T CT T GC T GA ATT A CA TT AC CC TT CC A TG A T A A

AA T T T T CC T CT T GC T GA ATT A CT C C ATC AACAC CC G C CA T AA C

A T T T CC T CT T GC T GA ATT T A A CA A GTCT AT T TATA TA TA C CC A

1x 7x 20x

図 � ��� の塩基配列

種数 �に対し ����� ������������� 	��� 
 �������

個と莫大であるために、種数が増加すると全系統樹に
対して尤度を計算することは現実的に不可能である。
この問題に対し、尤度の近似計算を行う手法�� が提
案されている。系統樹を構成する枝を特にスプリット
と呼び、種数を � とすると系統樹は � � 	 個のスプ
リットの集合に分解できる。このスプリットの尤度を
最尤法を用いて全て求め、その尤度を基に行列計算で
系統樹の尤度を近似する手法である。��� 配列の長
さ � に対し計算量は ���� � ��� で、最尤法と比
べ非常に短時間で計算できる。全スプリットの個数は
���� � �� � �� 
 ����� 個であるために最尤法によ
る尤度計算の個数を大幅に削減して実行時間を短縮で
きる。しかし、系統樹の個数は莫大であるために、種
数が増加すると、この近似計算を用いても計算が困難
となる。

�� 提案手法の概要

本研究では、最尤法を用いた系統樹推定の高速化を
目標としている。系統樹の構成要素であるスプリット
を用いて系統樹の尤度を近似計算する手法を検証し
た。その上で、系統樹の近似計算の回数を削減するた
めに最適化手法を適用するとともに、グリッド上での
実行を目指し ��
���� ������ を用いて並列化を行い、
�� クラスタ上で評価を行った。その設計について説
明する。
本プログラムでは、最尤法を用いた尤度計算の並列
実行とスプリットを用いた系統樹の尤度の合成や最適
化手法およびその並列実行を提供する。その際の実行
の分岐は図 	 のようになる。系統樹のスプリット分
解を用いたプログラムを利用する場合には、処理の過
程は「最尤法を用いたスプリットの尤度計算部分」と
「スプリットを用いた合成・探索計算部分」の �つに大
きく分けられる。前者では、最尤法を用いて系統樹、
またはスプリットの尤度を逐次または並列に計算する。
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図 � 実行形式による分岐

また、一度計算したスプリットの尤度はファイルに出
力され、このファイルを入力として与えることで、最
尤法を用いたスプリットの尤度の計算を省略すること
もできる。後者では、全ての系統樹の尤度をスプリッ
トの合成により求めるか、分枝限定法または焼きなま
し法を用いて、尤度の上位の系統樹とその尤度を求め
るかのいずれかの処理を逐次または並列に実行する。
それぞれの部分の並列化ではマスタ・ワーカ方式を採
用し、通信ライブラリとして「最尤法を用いた尤度計
算部分」では、�������システムの �つである ��
�

を、「スプリットを用いた合成・探索計算部分」では
����による階層的な分散実行環境を提供する ����を
用いた。

�� 系統樹推定の最適化

スプリットの合成を用いても、種数の大きい場合
������� 個の全系統樹の尤度を求めることは不可能で
ある。そこで、最大尤度の系統樹の探索の効率の向上
を目指し、最適化手法を適用した。
��� 分枝限定法の適用
各系統樹は � � 	 個のスプリットの組と対応する

ことから、スター型系統樹に � つずつ合成可能なスプ
リットを付加していくことで、系統樹を生成すること
ができる。各段階で合成可能なスプリットは複数ある
ので、それによって分岐することにより、図 �のよう
に末端が系統樹と対応する木が形成される。
分枝限定法では、この木を探索木として探索木の節

で枝狩り判定を行う。この枝狩り判定により、最大尤
度となる系統樹の存在しない節の探索を取りやめるこ
とが可能となるため、探索回数の節約が期待できる。
枝狩りでは、節における尤度の上界値を計算し、暫
定解の尤度と比較する。もし上界値の方が大きければ、
その節を展開して暫定解を更新できる可能性があるの
で、その節を展開して探索を続行する。一方、上界値
が暫定解の尤度よりも小さければ、その節を展開して
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図 � スプリットの合成による探索木
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図 � 焼きなまし法の近傍解

も暫定解を更新できないため探索を取りやめる。
尤度の上界値は、その節のスプリットの組と合成可
能なスプリットを全て合成したときの合成尤度とした。
��� 焼きなまし法の適用
焼きなまし法で用いる近傍解は、図 � のようにス

プリットを基に導くような設計とした。まず、現在解
である系統樹を表すスプリットの集合から無作為にス
プリットを � つ削除する。残ったスプリットの集合に
合成可能な 	 つのスプリットのうち、先ほど削除し
たスプリットを除いた � つの中からランダムに選び、
スプリットの集合と合成する。この合成によって得ら
れる系統樹を近傍解とした。また温度冷却アルゴリズ
ムは冷却パラメータ � を用いた次の式とした。

����	 
 ��
�����	 ��� � � ��

�� 系統樹推定の並列化

��� 最尤法を用いた尤度計算の並列化
マスタは尤度計算すべき系統樹またはスプリットを

プールに生成し、ワーカに �つずつ送信する。ワーカ
は最尤法を用いて尤度を計算し、マスタに尤度を返信
する。マスタは返信された尤度を集計するとともに、
プールが空でなければ新たな系統樹またはスプリット
をワーカに送信する。すべての尤度を計算したら終了
する。
��� 合成による系統樹の尤度計算の並列化
マスタは合成すべき系統樹のプールから系統樹を �

つずつ取り出し、系統樹と対応するスプリットの組を
ワーカに送信する。スプリットの組を受信したワーカ

Ninf

Jojo

図 � 最尤法および合成による尤度計算の並列化モデル

は、スプリットの尤度リストを基に合成により系統樹
の尤度を近似計算し、尤度をマスタに返信する。マス
タは受信した尤度を系統樹と対応付けして集計すると
ともに、プールされた系統樹が残っていれば新たな系
統樹と対応するスプリットの組をワーカに送信する。
すべての系統樹の尤度を合成して終了する。略図を図
� に示す。
��� 分枝限定法の並列化
分枝限定法の並列化では、探索する木を複数のワー
カに分割して割り振ることで、並列に探索する。しか
し、探索木をどのように分割して各ワーカに割り当て
るかによって、ロードバランスの悪化や、余計な探索
が増加するという懸念もある。
というのも、分枝限定法の探索木では、同じ深さの
節を比べてもその節を展開して得られる子問題の個
数は大きく異なってくる。その上、節の展開の是非は
枝狩り判定によって決まるため、実行時まで分からな
い。従って、ワーカに静的に部分木を割り振ったので
は、各ワーカの処理する問題の個数にばらつきが生じ、
ロードバランスが悪い。そのため本研究では、各ワー
カの持つ問題数に上限値を定めた。
マスタはまず探索木の根で � 回分枝操作を行い、

それにより生じた子問題を各ワーカに � つずつ割り
振る。各ワーカは受け取った問題に対して分枝限定法
を行い、終了したらマスタに次の問題を要求する。ま
た、ワーカが持つ問題の数が上限値を超えた場合には、
ワーカは一定数の問題を残し、残りをマスタに返却す
る。マスタは、ワーカに問題を割り当てた際に、その
問題を自分のプールから削除し、ワーカから問題を返
却された際には、それを自分のプールに追加する。マ
スタのプールが空になり、全てのワーカが次の問題を
マスタに要求する状態になったら、処理を終了する。
��� 焼きなまし法の並列化
焼きなまし法の並列化では、各ワーカがそれぞれ個
別の温度を持ち独立に探索を行うレプリカ交換法を
採用した。各ワーカは交換周期に基づき、マスタに現
在解の尤度を送信して温度交換を要求する。このワー
カをワーカ � としよう。マスタは尤度を受信すると、
ワーカ � の温度を確認し、それよりも小さくて最大の
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温度を持つワーカ �に対して、交換要求があったこと
を温度、尤度と共に通知する。通知を受けたワーカ �

は、自らの温度、尤度と受信した温度、尤度に基づき
解交換判定を行う。交換要求を棄却する場合には、棄
却した旨をマスタに報告し、マスタはワーカ �に交換
要求が棄却されたことを通知する。交換要求が受理さ
れた場合には、ワーカ �は温度を更新し、マスタに交
換の受理を報告する。マスタは、マスタが保持する全
ワーカの温度のリストにあるワーカ �とワーカ � の温
度を交換し、ワーカ �にワーカ �が保持していた温度
を送信する。ワーカ �は自らの温度をマスタから受信
した温度に更新する。交換の結果よらず次の交換周期
に至るまで、各ワーカは探索を行う。

�� 評 価

��� 評 価 問 題
評価すべき事柄として以下を取り上げた。

スプリットの合成による系統樹の尤度計算 本研究で
用いるスプリットの合成の有効性を検証するため、
スプリットの尤度を最尤法を用いて計算し、その
結果を元に系統樹の尤度を合成する手法の近似精
度を評価する。また、この近似計算を行うことに
より得られる性能向上について評価する。

最適化手法の導入による計算量の削減 最適化手法
を用いて全系統樹の尤度を計算することなく最
大尤度の系統樹を発見することによる合成回数の
減少量について検証する。

並列化によるスケーラビリティ 一般に並列実行で
は、ノード数が増加するとノード間の通信が増
加する上、マスタ・ワーカ方式ではマスタの負荷
が増加するため、ノード数を増やしても一定速度
で頭打ちになる。各並列化によるオーバーヘッド、
およびワーカ数を増加した際に得られる性能向上、
スケーラビリティを評価する。性能では、逐次で
の実行と複数のワーカを用いた場合の時間の逆比
（速度比）

��  �!� 

�
�����
���������

で評価しており、特にマスタ � 台・ワーカ � 台
を同一のノードに割り当てた場合の速度比をオー
バーヘッドとしている。また、ワーカ数 	������


におけるスケーラビリティは

�"�#�$�#�%& 

��  �!�

	������


として評価した。
最尤法による尤度計算プログラムとして ��'#�� の
塩基配列を用いた尤度計算プログラムを用いた。問
題に用いた生物種はアザラシ、牛、ウサギ、オポッサ
ム、マウス、ホモサピエンス、ジュゴン、アルマジロ、
ラットで、種数に応じて前から用いる。各生物の遺伝

図 � 近似精度

表 � 最尤法による系統樹推定の予測時間と
スプリット分解を用いた場合の時間

� ����� ���� ����� ��	��

� �� �� 秒 � 分 �� 秒 � 分 � 秒
� ���  � 秒 ! 時間 �� 分 � 分 �� 秒
� �"� �"� 秒 � 日 �� 時間 �� 分 !! 秒
 ����� !"� 秒 !� 日 ! 時間 "" 分
� ������ ��� 秒 � 年 �ヶ月 � 時間 "� 分

子データは ��() からダウンロードしたミトコンド
リアの塩基配列を用いており、配列長は 		*�である。
��� 評 価 環 境
評価環境として東京工業大学 情報理工学研究科 数
理・計算科学専攻 下平研究室の �$�"+, クラスタを用
いた。スペックは ��! - �.� �%/#�
 .� �0��� �

� 、メモリ - ����.(である。逐次計算ノード、並列
実行のマスタ、ワーカのいずれもこのノードを用い、
ワーカの台数を �� �� 0� �� 台として、ネットワーク
には ���$�, 12 3%/ �
 % を用いて評価した。
��� スプリットの合成による系統樹の尤度計算
スプリットの合成手法の近似精度を評価した結果を

図 4に示す。問題は �種で評価している。全 ���個の
系統樹に対して、横軸に最尤法を用いて計算した尤度
をとり、縦軸にスプリット合成して求めた尤度をとっ
た散布図である。なお、直線は 
 
 � のグラフを表
しており、散布図がこの直線に近いほど優れた近似で
あることを示している。この結果から、この近似手法
は優れた方法であると考えられる。
続いて、スプリットの合成で近似計算することで得

られる実行時間の短縮効果を評価した。種数 � の全
系統樹に対し、スプリットの合成を用いた場合の時間
�
��� を最尤法を用いて尤度を計算した場合の予測時
間 ����� （系統樹 � 個当たりの最尤法の平均実行時
間 ����� 系統樹数 		���）と比較すると表 � となり、
大幅に高速化することができた。
スプリットの合成により系統樹の尤度を計算する場

合には、「最尤法を用いたスプリットの尤度計算」と、
「スプリットの合成による系統樹の尤度計算」の � 段
階を行うことになる。この � つの実行時間の内訳を
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図 � スプリット合成における実行時間の内訳

表すと図 0 のようになる。
これは種数 � に応じてスプリットの個数は �����

であるが、系統樹の個数は �������であるために、種
数が増加すると後者の時間の占める割合が増加するこ
とを表している。
そこで、前者では並列化を行い、後者では並列化お
よび最適化手法の導入を行い、実行時間の短縮に努
めた。
��� 最適化手法の導入による計算量の削減
����� 分枝限定法
分枝限定法では、通常の全探索と比べてどれだけ探
索回数を減少できるかに注目して検証した。枝狩り判
定時にその節におけるスプリットと合成可能な全スプ
リットの合成を行うため、探索木の末端における系統
樹の尤度の合成計算と同程度の計算コストがかかる。
したがって、末端での合成回数を数えるだけでなく、
節での合成回数も数え、双方の回数の和である全合成
回数を比較した。その結果、4� 0� * 種で全合成回数
をそれぞれ最大 0	5�� *	5�� *�5	 ％削減できた。
����� 焼きなまし法
焼きなまし法では、終了条件によって探索回数は異

なるため、ここでは、全系統樹の尤度を事前に調べ、
その上位 � ％以内の解に �� 回至ることを終了条件と
し、それまでの探索回数で検証した。また、確率的な
探索を行うため、同じパラメータでも実行ごとに異な
る探索となるので、同じパラメータで 	 回実行し、そ
の平均値で検証する。パラメータとして用いたのは、
初期温度と冷却パラメータ、初期解である。

4 種で初期温度、冷却パラメータを変更して検証し
た結果、初期温度を小さくすると収束までの探索回数
は少なくなるが、冷却パラメータを大きくしなければ
収束する確率が小さくなることが分かった。この結果
から、初期温度を �� 、冷却パラメータを �5** にし
たところ、合成回数を平均 *�5� ％削減でき、ほぼ収
束することが確認できた。
��� 並列化によるスケーラビリティ
最尤法による尤度計算の並列化を �� �種で評価した

ところ、並列化によって生じるオーバーヘッドは � 種

図 � 並列合成のスケーラビリティ

の場合で ��％ほどもあることが分かった。これは決し
て十分小さいオーバーヘッドとは言えないだろう。こ
れだけのオーバヘッドが生じる理由としては、様々な
要因が考えられるが、種数の増加に伴いオーバーヘッ
ドが増加したことから、本プログラムで行う系統樹の
読み込み部分におけるオーバーヘッドではないかと考
えられ、改善の必要がある。
性能向上では 0 ワーカで �5� 倍から 45� 倍の性能

を、�� ワーカで ��54 倍の性能を発揮できた。スケー
ラビリティについてみると、� 種、� 種の場合のいず
れも常に 0� ％を超える値を得られた。これは並列化
によるオーバーヘッドが �� ％あることからすると、
よくスケールしていると考えられる。
スプリットの合成による系統樹の尤度計算の並列化

では、�10 種で評価を行った。オーバーヘッドは � 種
で 	� ％ほどにもなったが、 0 種では �％に抑えられ
た。0 種 �� 台では ��5� 倍の速度向上が得られ、ス
ケーラビリティは図 * のようになった。
����� 並列分枝限定法
分枝限定法の評価では、�1* 種で評価した。並列化

によるオーバーヘッドは問題サイズが � 種以上であ
れば 	1� ％程度であることが分かり、十分小さいもの
と考えられる。また、スケーラビリティを図 ��に示
す。このグラフには、問題サイズが大きいほど台数効
果がよく得られることが現れている。この評価では、
ワーカ数が �� 台までしか実験をしていないため、問
題サイズを十分大きくした場合に台数効果がどこまで
スケーラブルなのか、適切な判断は得がたい。
����� 並列焼きなまし法
並列焼きなまし法（レプリカ交換法）では、最大温
度を �� ��� ��� ��� ���� ���� ��� 、最低温度を � と
し、各ワーカに割り当てる温度はこの最大温度と最低
温度の区間を等比で分割するような温度とした。例え
ば、最高温度が 0 で、ワーカ数が � であったら、各
ワーカに割り当てる温度は �� �� �� 0 となる。このよ
うな温度の割り当てで、ワーカ数を �� 0� ��� ��で種
数 4 で実験を行い、全ワーカのうちいずれかのワー
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図 �	 分枝限定法の並列化スケーラビリティ

図 �� レプリカ交換法：種数 � での結果

カが尤度の上位 � ％の系統樹を �� 回推移することを
終了条件とし、その探索回数で評価した。その結果、
図 ��が得られた。
この結果からは、レプリカ交換法での台数効果はほ
とんど得られないと考えられる。しかし、レプリカ交
換法ではどのパラメータの場合にも全て収束した上、
最大温度をどのような値に設定した場合にも、�� 回
以下の探索回数で収束しており、*�％以上削減できて
いる。従って、レプリカ交換法では、この程度の問題
規模ではワーカ数の増大による性能向上は期待できな
いものの、収束性の向上が得られたり、温度パラメー
タのチューニングに煩わされる手間が軽減できると考
えられる。性能の向上については、より大きな問題で
検証する必要がある。

�� お わ り に

系統樹の構成要素であるスプリットの尤度を最尤法
によって計算し、スプリットの尤度を用いて系統樹の
尤度を簡単な行列計算によって近似計算する手法を検
証した。近似の精度は十分に高く、全体の計算コスト
を大幅に短縮できるため、スプリットの尤度合成によ
る系統樹の尤度計算が有効であることを立証した。
また、スプリットの性質を用いて最適化手法を導入

し、探索効率の向上を目指した。尤度の合成計算の回

数で評価したところ、生物 * 種の系統樹推定におい
て、分枝限定法で *�5	 ％、生物 4 種の系統樹推定に
おいて、焼きなまし法で *�5� ％減少させることに成
功した。
最尤法およびスプリットの合成による尤度計算、最
適化手法をグリッド上に適用することを目指し、計算
機クラスタ上で並列実行を可能にした。�� 台のワー
カを用いた結果、生物 0 種の系統樹の推定において最
尤法を用いた尤度計算は並列化で最大 ��54 倍、スプ
リットの合成は並列化で最大 ��5� 倍、生物 * 種の系
統樹の推定において分枝限定法は並列化で最大 ��5�

倍の性能向上が得られた。また、焼きなまし法は並列
化（レプリカ交換法）により、合成回数を少なく保っ
たまま収束性を安定させることができた。
今後の課題には他の最適化手法として遺伝的アルゴ
リズムの適用とその並列化や、他の尤度計算プログラ
ムを利用可能にすることが挙げられる。また、大規模
環境での実行で十分スケールすることを目指し、階層
化による対応の検証を行う。問題規模に応じて実行時
間が長期化することもあり、ノードの故障によって計
算を中止させないフォールトトレランスについても取
り組む必要がある。多くの系統学研究者に利用しても
らうべく、簡単に利用可能なポータルサービスの実現
も検討している。
謝辞 本研究の一部は、科学技術振興機構の計算科
学技術活用型特定研究開発推進事業 ���21��2�研究
開発課題「コモディティグリッド技術によるテラスケー
ル大規模数理最適化」の援助、および文部科学省科学
研究費若手研究（�� ��4�����「多重リサンプリング
を用いたモデル信頼集合の構成法の開発とその応用」
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